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１.はじめに 
Si 半導体全盛の時代は 50 年も続いているが、GaAs など化合物半導体が徐々に Si を脅かす時代に
入ってきた。エネルギー枯渇、二酸化炭素など環境問題が叫ばれる中、あらゆる分野で電動化が進み
パワーエレクトロニクスの果たす役割は非常に大きい 1)。そのような中で電子物性が優れるシリコン
カーバイド（SiC：Silicon Carbide）が世界的に注目され、実用化に向け本格的な開発が進められて
いる 2)。 
SiC は、絶縁破壊電界強度、高温動作性、熱伝導などシリコンに比べ優れ、将来のパワー半導体と
して自動車、鉄道、太陽光発電、送電などインバータ、コンバータの損失低減、小型化、軽量化に大
きな期待がされてきた 3,4)。しかし基板となる SiC ウエハの品質、価格、またトランジスタ界面準位
の課題が実用化の大きな壁となっていた。これらの課題に対して、わが国では欧米にやや遅れたが９
８年から国家プロジェクトで結晶成長、エピ成長、デバイス設計、プロセス技術、評価技術の地道な
研究開発が続けられている。  
「ポスト Si」という言葉はこれまでもたびたび使われてきたが、Φ6 インチウエハが実現され 5)、
100A 級の MOS トランジスタ 6)、3kV 級のダイオードも試作に成功した７)今、各研究機関においては
現実的な開発が進められ出し、今まさに SiC 技術が重要な局面を迎えようとしている。 
現代社会において、その活動の源となるエネルギーの消費は増大の一途をたどっている。エネルギ
ーは電力エネルギーや熱エネルギー、化学エネルギーなど様々な形態で利用されており、それらが相
互に組み合わされてエネルギーネットワークを形成している。中でも各種制御における扱い易さから、
電力エネルギーの利用率が今後飛躍的に上昇すると予測されており、電力エネルギーの発生、輸送、
貯蔵、消費、およびその過程での変換技術や制御技術が重要となる。 従来のエネルギーネットワー
ク 8)では、電力の送配電を担っている電力系統のみを想定する場合が多かったが、今後、太陽光発電、
燃料電池等の各種高効率な分散電源の導入が進むと、それらを抱合したネットワークに加え ビル内、
自動車内、パソコン内など、ローカルなネットワークでのエネルギーマネジメントも重要となり、電
力エネルギー制御技術つまりパワーエレクトロニクスがキーテクノロジーとして大きな役割を果た
すことになる（図 1-1）9)。 
 
 
図 1-1. 電力エネルギーの流れとパワエレクトロニクス 
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このように、パワーエレクトロニクスは、送電から家庭内まで大中小の電力ネットワークに支えら
れている現代社会に欠くことのできない基幹技術領域である。今日の技術革新に基づく技術発展の過
程で、ＣＯ2 排出削減時代に代表されるように、エネルギーの過消費や環境破壊の問題が技術発展の
負の遺産として提起されるに至っており、これらの問題を解決するためには、エネルギー変換／制御
におけるパワーデバイスの高出力、高効率化が極めて重要である 10)。 
今まで Si，GaAs といった材料が使われてきたが、いよいよ SiC、GaN に代表されるワイドバンド
ギャップ半導体がパワーエレクトロニクス分野において大きく期待されるようになってきた 11)。 
デンソーでは 1991 年に SiC デバイスの開発に着手した。その当時、ウエハ品質が非常に悪かった
ため 1994 年から自社で結晶成長研究に着手した。1997 年からは次世代ＨＶを見据えたシステム開発
に着手し、ウエハからデバイス、インバータシステムまで一貫した研究開発を推進している。筆者は
1994 年から SiC ウエハ、デバイスの研究開発に従事してきた。1997 年には蓄積型の MOS トランジ
スタの提案、2001 年には高品質ウエハ成長法（RAF 法）の考案、2008 年にはａ面チャネルを用いた
水素終端法により高い移動度を達成、2012 年にはＲＡＦ法を用いた世界最高品質の Φ６インチ SiC
ウエハを実現してきた。 
本論文は、筑波大学の博士課程の研究として、SiC の最重要課題である結晶欠陥とデバイスへの影
響について調査し、らせん転位の微細構造とデバイスリークの関係において極めて重要な知見を得た
のでその結果をまとめる。 
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1-1 SiC とは 
 
1-1-1 結晶学的構造と特徴 3, 12) 
 SiC は、Si：50％と C：50％とからなるⅣ-Ⅳ族化合物半導体である。Si と C との間の結合は基本
的には共有結合であるが、Si の電気陰性度が C のそれよりも大きいことから、約 15%のイオン性を
もつ。SiC の結晶は、各々の原子の周りに異なる 4 個の最近接原子が正四面体配置をした構造をして
おり、この正四面体の配列方法および c 軸方向の積層構造（繰り返し周期）の違いにより、200 種類
以上のポリタイプ（結晶多形）がある 13-15)。結晶多形の中でも発生確率が高くその応用が研究されて
いるものは、3C-SiC、4H-SiC、6H-SiC、15R-SiC である。これらの表記は Ramsdell の表記法に基
くものであり、C、H、R は正四面体の配列方法によって異なる結晶構造（Cubic：立方構造、
Hexsagonal：六方最密充填構造、Rhombohedral）：菱面体構造）、その前の数字は積層方向（c 軸方
向）の一周期中に含まれる Si-C 単位胞の数を示している。6H-SiC を α-SiC、3C-SiC を β-SiC と
表記することもある。SiC はポリタイプによって熱的安定性や発生確率が異なり、高温（約 2000℃
以上）では 6H-SiC、15R-SiC、4H-SiC の順で発生確率が高く、低温（約 1800℃以下）では 3C-SiC
が発生しやすい。図 1-2 に代表的な 3C-SiC、4H-SiC、6H-SiC の積層構造の模式図を示す。図の A,B,C
は六方細密充填構造における３種類の原子の占有位置を意味しており、3CはA,B,C, A,B,C,の３周期、
4H は A,B,C,B、A,B,C,B の４周期、6H は A,B,C,A,C,B の６周期の構造を持つ。なお実際にはほと
んど存在しないが、A,B,A,B の２周期は 2H である。 
ポリタイプによって禁制帯幅だけでなく移動度や不純物準位などの物性値が異なる。さらに SiC に
は面極性がありウエハの表面と裏面だけでも物性が異なる。 
SiC では Si と C の原子間距離が 0.189nm と短く結合エネルギーが高い（4.5eV）。図 1-2 からもわ
かるように、Si－C は近接しており一つのペア考えた方がわかりやすい。実際、上側は Si、下側は C
が表面に出る面というように極性を持っている。図 1-2 において上の面を Si 面、反対の面をカーボ
ン面と呼ぶ。このような Si で終端された面であるか C で終端された面であるかによって、酸化速度
やエピタキシャル膜の成長速度などが大きく異なる。SiC はポリタイプが多いだけでなく、結晶の異
方性が非常に高い材料である。それゆえ基礎物性的にも極めて興味深い材料である。 
図 1-2. 3C-SiC、4H-SiC、6H-SiC の積層構造の模式図 
Si 終端面 
C 終端面 
３C-SiC 4H-SiC 6H-SiC 
C 原子 
Si 原子 
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現在、デバイス開発の多くは移動度の高い４H-SiC が使われている。本研究においても全て４H-SiC
を用いた。本論文中では、様々な結晶面、結晶方位が登場し、様々な物性を示すが SiC は一部例外を
除き大部分は六方晶であり立方晶とは少し面指数の表記法が異なる。基本は（0001）、（1-100）、（11-20）
の３つである。はじめに、面指数、面方向の表記法についての基本を説明する。 
六方晶における面、方向は４つの数値で表現する。 図 1-2 では 3Ｃが例外の立方晶であるが、4H，
6H は六方晶構造であり、Si で終端された Si 面は(0001)面、C で終端された C 面は(000-1）面と表記
される。指数のマイナスについては( 1000 )面のようにバーを数字の上に添える表記法もあるが、本論
文では数字の前にマイナスを入れる表記法で統一する。呼び方はゼロ、ゼロ、ゼロ、１バーという。 
◆面指数（図 1-3）16) 
(a1､a2､a3､c) の４つの指数で表す。a1 と a2 とｃが基本であり a3 は平面状に３軸を定義したため
の便宜上の指数であり、必ず a3= -(a1+a2)となる。 
(1-100)面は(a1､a2､a3､c)の a1=1、a2=-1、a3=0､c=0 であり、a1=1 の矢印と a2 の矢印を（マイナス
なので）反転させた矢印で作られる面である。a3 とｃはゼロだから考えない。 
(11-20)面は(a1､a2､a3､c)の a1=1、a2=1、a3=-2､ c=0 であり、a1=1 の矢印と a2=1 の矢印と、a3
の矢印を１/２して反転させた矢印の３つの矢印の先端で作られる面である。 
(0001)面と(000-1)面は、c=1 と c=-1 であり、Si 面側を(0001)面、C（カーボン）面側を(000-1)面と
する。 
◆方位指数（図 1-3）16) 
方位は面に垂直な方向を示す。 <0001>方向、<1-100>方向、<11-20>方向はそれぞれ、(0001)面、
(1-100)面、(11-20)面に垂直な方向を示す。 
 
              図 1-3. 六方晶のミラー指数 
 
◆結晶軸と結晶面の呼称（図 1-4） 
<0001>方向の軸をｃ軸と呼ぶ。ｃ軸に垂直な面をｃ面と呼ぶ（Si 面もカーボン面も c 面）。 
<11-20>方向の軸を a 軸と呼ぶ。指数(a1､a2､a3､c)の a はこの軸を意味する。a 軸に垂直な面を a 面
と呼ぶ。<1-100>方向の軸をｍ軸と呼ぶ。垂直な面をｍ面と呼ぶ。 
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本論文中では大文字の C はカーボン、小文字の c は c 軸あるいは c 面を表す。c 軸に垂直な面である
c 面とカーボンが表面に出ている C 面が混同しやすいので、本論分では Si 面、C 面の表現はせず、
(0001)面、(000-1)面と表現する。c 面は、全て c 軸に垂直な面を表し、(0001)面、(000-1)面の両方を
表す。 
 
 
図 1-3 を見てわかるように六方晶では６回対称であり、60°毎に同一の性質の面が存在する。例えば
(1-100),(10-10),(01-10),(0-110),(-1010),(-1100)は全て等価な面といえる。(11-20)も同様である。表 1-1
に示すような定義で表記する。特定の面と方位を表すときは(1-100)、[1-100]、また等価な面、方向
を表すときは｛1-100｝<1-100>と表す。 
 
図 1-4. ４H-SiC の代表的な結晶面の原子模型 
表 1-1. 特定面、等価面の表記法 指数は(1-100）の例 
[000-1] 
[0001] 
[1-100] [11-20] 
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1-1-2 優れた物性（電子物性、機械的物性） 
表 1-2 に SiC、Si、GaAs、GaN、ダイヤモンドの主な物性値を示す 17-20)。表 1-2 から分かるよう
に、SiC は、Si および GaAs よりエネルギーバンドギャップ、絶縁破壊電界、飽和電子速度が大きい、
GaN より熱伝導率が大きいなどの、優れた特徴を持つ。SiC の物性値は結晶多形によって異なり、
4H-SiC が最も優れた物性値をもつ。4H-SiC では、Si や GaAs に比べて絶縁破壊電界が約 10 倍、飽
和電子速度が約 2 倍であり、また GaN と比べても熱伝導率が約 4 倍高い。これは、SiC の強い原子
間結合力が、高い格子振動エネルギー（ファノンエネルギー）をもたらし、高い熱伝導を発現させて
いる。高い熱伝導度はパワー半導体として応用した場合、耐熱性、放熱性共に有利である。4H-SiC
は他の結晶多形に比べて電子移動度の異方性が小さいこと、ドナーやアクセプタ準位が比較的浅いこ
と、良質の単結晶ウェハが入手可能でありその上に高品質エピタキシャル成長層を形成できることな
どから、SiC の結晶多形の中では最もデバイス応用に適していると考えられている。 
さらに SiC は他のワイドギャップ半導体と異なり、pn 両伝導型の制御が比較的容易である。例え
ば、N、P 等をドーピングすることでｎ型に、Al、B 等をドーピングすることで p 型になる。SiC は
また、GaN との格子ミスマッチがサファイアのそれよりも小さいことから、GaN をエピタキシャル
成長させるための基板としての利用も期待されている。 
 機械的物性では、SiCはダイヤモンドに次いで硬い物質である（硬さの指標であるモース硬さでは、
ダイヤモンドが 10、SiC が 9.2～9.3 である）。工業的には研磨剤として応用されている 21)。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 表 1.1 SiC、Si、GaAs、GaN、ダイヤモンドの主な物性値。
エネルギー
　　バンドギャップ（eV）
絶縁破壊電界（V/cm)
熱伝導率(W/cm・℃)
飽和電子速度(cm/s)
3C-SiC 4H-SiC 6H-SiC Si
格子定数(Å)
2.2 3.1 2.9 1.1
GaAs GaN
1.4 3.4
3×106 3×106 2.5×106 3×105 4×105 2×106
4.9 5.0 4.9 1.5
2.5×107 2.7×107 2.0×107 1.0×107 2×107 2.5×107
a = 3.08 a = 3.08 a = 5.43 a = 5.65 a = 3.16
0.54 1.3
a = 4.36
ダイヤモンド
5.5
8×106
20
2.5×107
a = 3.57
表 1-2 各種パワー半導体材料の物性値 
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1-1-3 SiC の歴史 
 
(ⅰ) 結晶成長 
SiC は天然には存在しない化合物である。1892 年に Acheson（ｱﾁｿﾝ）により人工的な SiC 作製法
が考案され 22)、SiC の優れた耐熱性、ダイヤモンドに次ぐ硬度、化学的安定性を利用して、研磨剤や
高温炉壁などに用いる材料として利用され始めた。Acheson 法は、大きな炉内に珪砂（SiO2）とコー
クス（C）を詰め、中心部の電極に大電流を流して発熱させ、2000℃以上の高温での反応により SiO2
を還元して SiC を合成する方法である。この方法により得られる結晶の多くは 6H-SiC であった。 
1955 年に昇華法（LeLy 法）が考案され 23)、より高純度の SiC 単結晶が得られるようになると、
半導体として利用するための研究が始められた。しかし、るつぼの壁に自然発生した核を利用する
Lely 法では、10 mm 角程度の結晶しか得らず、結晶多形の制御が難しい、結晶の形が不揃い等の問
題があった。その一方、この時期、Si 半導体が飛躍的な発展をとげたこともあり、SiC を半導体研究
も衰退していった。 
1981 年に、Tairov らにより、自然発生核ではなく種結晶を用いる改良 Lely 法（現在の昇華法）が
提案され 24)､直径 14mm のロッド状の 6H-SiC 単結晶が得られた。口径は小さいが安定的な結晶が得
られるようになり、SiC の半導体としての研究がなされるようになった。 
一方この時期、CVD 法による Si 基板上への SiC の単結晶成長、いわゆるエピタキシャル成長技術
も進歩した。Si と SiC とは互いの格子定数が 20％程度違うヘテロエピ成長であったが、Si 基板への
炭化バッファ層の導入により、Si 上に SiC の単結晶を再現性よく作製できる方法が確立された。し
かし Si 基板の融点以上には温度を上げられないため、1400℃以下での成長となり、得られる結晶多
形は低温安定型の 3C-SiC であった 25,26)。3C-SiC の反転型 MOSFET（金属酸化膜半導体 電界効果
トランジスタ：Metal-Oxide-Semiconductor Field-Effect-Transistor）も試作されたが、その特性は
飽和特性を示すものの完全なものではなかった。 
1980 年代後半には、より高品質な結晶成長技術が考案された。1987 年、松波らは 6H-SiC(0001)
基板（Acheson 結晶）に数度のオフ角をつけておくと、高品質の 6H-SiC のホモエピタキシャル成長
が再現よく実現できることを見出し、「ステップ制御エピタキシー」と名付けられた 27)。これは、オ
フ角をつけることにより低指数面(0001)上に数多くのステップが導入され、ステップフロー成長によ
って基板と同じ積層順が再現されることを利用するものである。本来は 2000℃以上でしか成長しな
い 6H-SiC が「ステップ制御エピタキシー」では 1500℃程度の低温で成長できるようになった。こ
の技術を用いて作製された pn 接合の特性は、当時どの結晶を用いたよりも高い特性を示した。その
後 1990 年代前半には学問的な位置づけも整い 28)、現在では、高品質エピタキシャル成長にはこの方
法が広く使われている。 
昇華法では 1987 年にアメリカ合衆国のベンチャー企業が立ち上がり、1991 年に直径 1 インチ基板
の市販が始まった。結晶の品質はまだまだ悪かったがウエハが一般的に入手できるようになり SiC 研
究機関が世界中で一気に増加した。その後、ウエハの口径は年々大きくなり 2006 年にはΦ4 インチ、
2011 年には Φ６インチが市販されだした。この Φ６インチの実現の意味は非常に大きい。今までは
SiC はまだまだという認識から本格的な開発を控えていた回路技術者、システム技術者が SiC 開発に
乗り出してきた。今後、実用化開発をが大きく加速するものと思われる。品質については 2004 年に
筆者らが RAF 法を考案し 29)、従来の品質を２桁向上させた。2012 年には RAF 法 Φ６インチを達成
している。 
また 2000 年頃から、昇華法に代わる低コスト成長技術として、溶液法、ガス成長法などの研究も
なされているが 30,31)、昇華法を超える口径、品質には至っていない。今後の研究の進捗に期待したい。 
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(ⅱ)デバイス 
1907 年、点接触型の鉱石検波器開発において各種材料の点接触特性が調べられた中で、SiC との
点接触に電圧をかけると発光するという現象が報告された。加える電圧の大きさによって発光色が変
化することが 1923 年に示され、固体放電現象に起因するのではないかと推論されている。半導体と
しての歴史は Si より古い。1947 年にゲルマニウム（Ge）を用いる点接触型トランジスタが、続いて
pn 接合トランジスタ（バイポーラトランジスタ）が提案され、少数キャリアや注入現象が重要であ
ることが認識された。SiC からの発光も pn 接合における少数キャリアの注入と再結合による現象で
あることが 1953 年に明らかにされ、B 添加した 6H-SiC の黄色発光ダイオードがサンプル出荷され
た時期もあった。 
1960 年代、Lely 法により高純度な SiC 単結晶が得られるようになると、SiC の種々の物性が調べ
られた。また、当時電子デバイス材料は Ge, Si そして次は SiC と考えられていたことから、SiC の
ダイオードやトランジスタなどの研究開発が行われた 32, 33)。しかし、接合温度 125℃での Si トラン
ジスタの動作が保証されるようになると、トランジスタは Si が主流となり SiC 研究は徐々に衰退し
ていった。 
1980 年代の SiC 素子研究開発の主なターゲットは、青色発光素子であった。1980 年代当時、SiC
は、他の青色発光材料では困難であった pn 接合が可能である材料であったことから、青色発光素子
ための有力な材料として注目されていた。SiC は間接遷移型半導体であるために発光にはドナー・ア
クセプタ対発光などの特別の機構を活用せざるを得なかったが、他に良い材料もなく、室内で高輝度
の青色発光が得られたことから、1980 年代後半には青色発光素子も市販された。この青色発光素子
は、1990 年代前半に直接遷移型のナイトライド系の高輝度発光ダイオードが市販されるまで、唯一
市販された青色発光ダイオードであった。GaP 系の赤、緑と組み合わせて、フルカラー発光（３色同
時発光による白色発光）ダイオードも市販された。 
しかし、1993 年,GaN で高輝度青色発光素子が開発されると 34)、間接遷移型半導体である SiC は
発光素子としての研究対象から外れ、その後はパワーデバイスが主な研究開発のターゲットになった。
1987 年に松波らの「ステップ制御エピタキシー」技術により良質の基板結晶とエピ膜が得られるよ
うになったこともあり、1990 年代には SiC はパワー半導体材料として再び注目を集めるようになっ
た。1993 年には、厚さ 10 μm 程度で耐圧 1 kV の 6H-SiC ショットキーダイオードが試作された 35)。
Si では SiC より絶縁破壊電界が 1 桁小さいので厚さが 10 倍程度となり、導通時に大きな損失になる
ため、1 kV という耐圧は Si では実現されかった電圧領域である。この点から、SiC は低損失パワー
エレクトロニクス用材料としての認識が大いに高まった。 
その後、低損失パワーエレクトロニクスとして利用するためには 4H-SiC が適していることが報告
され、4H-SiC を用いた厚さ 13μm で耐圧 1.7 kV のショットキーバリアダイオードが 1995 年に報告
された 36)。これをきっかけに、SiC は低損失パワー半導体としての認識されるようになり、スイッチ
ング素子としてのトランジスタ開発が盛んになった。SiC は Si と同様に熱酸化により SiO2膜を形成
することができることから MOSFET 試作の報告が相次いだ。しかし SiO2/4H-SiC 界面物性が優れな
いために、SiC の物性から期待される性能が達成されていなかった。その界面準位の問題を解決すべ
く 1997 年に、移動度の高い a 面を用い、界面影響の少ない蓄積型 MOSFET が筆者らのグループに
よって報告された 37)。耐圧 350V、規格化オン抵抗 10ｍΩｃｍ2 ではあるが、これが SiC-MOSFET
が Si 限界を超えた初めての報告であった。その後、界面の研究も進み、SiO2/4H-SiC 界面物性を改
善するための多くの試みがされている。例えば 4H-SiC(0001)オフ面上への酸化膜形成では、酸化温
度を高くする 38)酸化膜形成後に H2雰囲気中で再酸化する 39)酸化膜形成後に NO あるいは NO2雰囲
気中で加熱する 40,41)など、酸化条件および酸化膜形成後の熱処理条件を工夫することにより界面準位
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密度の低減および電子移動度の向上を目指した研究成果が報告されている。また耐圧設計技術も研究
が進み、厚膜エピ技術も 100μm以上の膜を剥離もなく形成できるようになり、2012年には耐圧 20KV、
オン抵抗 321ｍΩｃｍ2の素子も報告されている。界面については、まだ本質的な部分の解決はされて
いないが、閾値シフトなどの問題にも一応のメドが付き、工業的には、酸化膜信頼性、高速エピ形成
技術などが次の課題として開発が進められている 42)。 
日本では MOSFET が盛んであるが、欧州においては、MOSFET が抱えている酸化膜信頼性の問
題解決には時間を要するであろうとの判断から、酸化膜を使わない JFET（ Junction 
Field-Effect-Transistor：接合型電界効果トランジスタ）43)や SIT（Static Induction Transistor：静
電誘導トランジスタ）44) に力が入れられている。JFETと SiTは基本的にノーマリオン素子なので、
故障時の動作保証の困難さから回路技術者は使用を嫌うが、 Si-MOSFET と組み合わせたカスコー
ド構造にすることで実用化を狙っている。 
SiC デバイスの実用化では、2001 年に SiC ダイオードを最初に製品化したドイツのメーカの他、
欧米のメーカを中心にダイオードの製品化が先行してきた。2010 年には、国内各社がダイオードの
製品化を開始、2010 年末には、エアコンといった家電製品に SiC ダイオードを搭載した製品が発売
された。一方、2010年末には、スイッチング素子である SiC-MOSFETの量産も国内外で始まった。
2012年 3月には、SiC-SBDと SiC-MOSFETを採用したフル SiCモジュールの量産も始まり、SiC
デバイスの本格的な実用化が近いと考えられている。しかしながら、SiCウェハの結晶欠陥密度が Si
と比較して高いことや、ゲート絶縁膜として用いられる酸化膜の性能に劣ることが示されており、本
格的な実用化のためには、こうした課題の解決が重要であると考えられている。 
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1-1-4 単結晶成長法 
  
SiC は融液と固体の化学量論組成が一致しないため、原理的に Si,GaAs で用いられるような液相成
長法は適用できない。そこで、SiC 単結晶成長法としては、図 1-5 に示すように大きく３つの方法で
開発が進められている。前述したように、昇華法と呼ばれる改良レーリー法 24)が現在最も広く用いら
れている SiC 単結晶成長法であり、市販されている SiC ウェハの大部分はこの昇華法によるもので
ある。本論分の第２章の高品質結晶成長もこの昇華法を用いた。 
昇華法は、原料となる SiC の粉末（アチソン結晶の粉砕したもの）を高温炉中で 2000℃以上に加
熱し、粉末から昇華する SiC のガスを、種結晶上に再結晶化させる方法である。このとき、坩堝内の
種結晶側の温度を 100℃程度低温に保持することで、種結晶表面を過飽和状態にさせ、種結晶上に SiC
を再結晶化させる。種結晶は、はじめはアチソン結晶を用いて行うが、次回以降は成長した結晶の一
部を種結晶として用いればよい。2000℃以上での精度の良い温度制御技術が必要となってくる。成長
速度は一般的に 0.5ｍｍ／時間と Si などの CZ（ﾁｮｸﾗﾙｽｷｰ）に比べ非常に低速である。上下の温度差
を大きくすることにより高速成長は可能であるが、結晶品質が低下してしまうため高速に出来ない。 
また、成長はバッチ式で行うため、原料となる SiC 粉末が枯渇すればその時点で成長は終了する。こ
れも大きな坩堝を用いればよいが、大きくすることで温度制御が困難になり限界が存在する。 
他の２つのガス法 30)、溶液法 31)については、いずれも昇華法の課題である、成長速度向上を狙っ
たものである。ガス成長は、原料として SiC の粉末の変わりに、SiH4（モノシラン）、C3H8（プロパ
ン）を用いて、坩堝内で直接 SiC を合成しようとする試みである。原理的にはエピタキシャル成長と
同一であり、高温 CVD 法とも呼ばれ結晶性は非常に高い。しかし、SiH4、C3H8 から分解した水素
ガスによる坩堝部材の高温エッチングなどまだ課題は残されている。一方、溶液法は、Si 融液に C（カ
ーボン）を数％固溶させ、種結晶を少し低温にすることで、種結晶上に析出させるフラックス法であ
る。Si 融液中への固溶度が低いのが問題であったが、近年の研究により、Si 融液中に Ti,Cr を添加す
ることにより固溶度が上がり、成長速度も２ｍｍ／時間の報告もされている 45)。しかし、Ti,Cr が成
長結晶中に混入するという課題も残っている。当面は、昇華法で市場は立ち上がってくるものと考え
られる。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 図 1-5. 代表的な SiC 単結晶成長法 
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図 1-6. 昇華法成長炉 図 1-7. 坩堝内の様子 
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次に、結晶成長以降のウエハ加工工程についても少し触れておく。 
図 1-8 に示すように、単結晶成長後は、結晶をスライスして、研磨して、最後にエピタキシャル成
長してウエハが完成し、デバイスを作製する工程に流される。SiC は非常に硬い材料であり、スライ
ス、研磨は全て SiC よりも硬い材料であるダイヤモンドの砥粒を用いて行う。ダイヤモンドを使用す
る上に、硬いので時間が掛かる。例えば、スライスはスラリー（ダイヤモンド砥粒を水溶液に混合し
たもの）をワイヤーに吹き付け切断していくが、20 リットルのスラリーには 1000 カラットものダイ
ヤモンドを使用する。Φ４インチを切断するのに約 20 時間を要する。これが SiC の加工工程が高価
になる大きな要因である。加工工程も少しずつ研究開発が進み、化学作用を適用する 46-52)ことにより、
加工の高速化が図られている。 
 
 
図 1-8. SiC ウエハ作製工程 
昇華炉 ワイヤーソーワイヤー放電加工機 
LPCVD装置 ロータリ式研削盤 平面研削盤 
端面研削盤 
CMP 装置 
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1-2 ＳｉＣ技術への期待 
 
1-2-1 SｉC のうれしさ 
SiC の特長は、前述したように絶縁破壊電界強度、熱伝導、耐熱性、周波特性などが Si に比べ優
れていることである。図 1-9 はその物性値を Si と比較し、期待される展開分野を示したものである。
図中の倍率は、シリコンに比べ、どの程度優位なのかイメージを得るためにざっくりと数値で表した
ものである。HV，EV のモータ駆動用インバータをはじめ、DC/DC 変換など大電力、高耐圧分野へ
の展開が期待されている。耐熱性が高いことから、エンジン周り、高温炉内など Si では不可能な高
温環境での使用も可能となる。周波数特性は GaN、GaAs には及ばないが、高周波かつ大電力分野へ
の展開が期待される。さらに耐放射線性もあることから、宇宙用途にも期待されている 53)。 
      
 
 
 図 1-10 は、2050 年のセクター別 CO2排出量
の予測と削減目標である 350 億 ton の実施項目
を示したものである。このままの成り行きで行
けば worldwide で 580 億 ton もの CO2が排出さ
れることになるが、その内訳は発電と運輸が非
常に大きいことが示されている。その削減内容
はやはりエネルギーを効率よく使うことが必須
であると考えられている。電力系では、発電所
の効率の向上とともに、送電系の電力ロスを低
減することも大きな効果をもたらす。送電ロスそのものは 3～5％、また変換機の効率も 95％以上は
あるが、図 1-11 に示すように複数回変換を繰り返すと、電力ロスも馬鹿にならない。発電所での電
力は 10 から 15％失い、結局、エンドユーザに達する頃には、投入されたエネルギーの 40％に満た
ないレベルまで担っているのが現状である。 
図 1-10. 2050 年 CO2排出量と削減シナリオ 
図 1-9. SiC の電子物性と適用分野
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これに SiC を導入することにより電力ロスを半減させることが出来る。 
また輸送分野においては、自動車がもっとも CO2を排出している。HV,はエンジン者に比べ約２倍
の燃費と考えると（EV はさらに燃費は良い）HV、EV の普及により、単純には CO2排出量を半減す
ることができる。（図 1-12）54) 
 
 
 
1-2-2 車載の効果 
 
図 1-13 は HV に使用している電力変換器、インバータであるが、ダイオードトランジスタを非常
に多く使用している。現在は Si のダイオード、Si のトランジスタを用いているが、これを SiC に置
き換えることにより、電力損失が減り、冷却が簡易化、あるいは空冷になり、非常に小型で軽量なイ
ンバータを実現できる。 
図 1-11. 電力の流れにおける変換効率 
図 1-12. 旅客１人を１Km 運ぶ時に排出される CO2 量 
送電ロス+電力変換ロス 
10％～15％ 
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図 1-14、図 1-15 はその効果を示したものである 55)。 
通常の Si のトランジスタ（IGBT）と pn ダイオードを SiC ダイオード、SiC-MOSFET（電界効果
型トランジスタ）に置き換えることにより、損失が約 1/3 に低減する。損失が低減するのでチップサ
イズが小さくなりモジュールサイズも小さくなる。さらに、SiC はシリコンに比べ高周波で動作する
ことから付属の平滑コンデンサ、コイルも小さく出来る。（図 1-14） 
さらに現在インバータ専用の冷却システムを備えているが、SiC にすれば、耐熱性が高く高温で動
作することから、Si では出来なかった専用冷却システムの廃止も可能となる。最終的には空冷インバ
ータにより、タイヤの中にセットするなど自由な場所に搭載することが出来るようになる。 
 
 
 
 
 
 
図 1-13.  HV 用 PCU（昇圧コンバータ+インバータ） 
図 1-14.  SiC デバイス搭載による損失低減効果 
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SiC を車に搭載するメリットがもうひとつある。図 1-16 は Si-IGBT と SiC-MOSFET の I-V 特性
を示したものであるが、IGBT はバイポーラ動作をするため、最初は電圧を上げても電流は流れない
が、SiCMOS はユニポーラ動作なので電圧を加えると同時に電流は流れ出す。この図からもわかるよ
うに大電力領域では導電率変調をさせた IGBT のほうが電流は流れるが、電流が小さく電力が少ない
領域では MOS の方が有利である。これは何を意味するかというと、Si の場合、あらゆる走行を想定
して壊れないように大電力型の設計をするが、SiC の場合、壊れなければ、効率は犠牲にして大部分
の走行モードである低負荷領域で設計できる点にある。 
実際の走行モードを図 1-16 に示す。おの図はトル
クと回転数を表しており、世界中のありとあらゆる
走行をプロットしたものである、例えば、回転数が
高く、低トルクの黄色のプロットはアウトバーン走
行である、その左の赤い領域は米国のフリーウェイ
走行を示す、ヨーロッパ、日本の市街地走行は中心
付近にばらついている走行パターンである。右上の
図は、SiC のインバータの効率マップを示している
が、右側の黄色い部分は効率の高い領域を示す、左
上に行くに従ってインバータ効率は下がっていくが、
実際の走行では、ほとんど遭遇しない領域である。
このように SiC は車載に応用したとき非常に有利な
デバイスである 56)。 
 
図 1-15. 車載のうれしさ 
図 1-16. Si-IGBT と SiC-MOSFET 
の IV 特性比較 
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図 1-17. インバータの動作点実測プロットとシミュレーション比較  
 
 
今や、ＤＣ/ＤＣコンバータ、インバータはあらゆる分野に使用されており、電力変換部分を SiC
化することによる損失低減、エネルギーの利用効率向上が可能となる。このように今、顕在化して検
討されている SiC 応用分野だけでも、そのうれしさは計り知れない。 
 
SiC のうれしさ・特性を活かした
アプリはまだまだ開発途上であり、
これからさらに出てくるものと期
待している。例えば、高耐圧での
低導通損失、スイッチングの急峻
性に着目しての半導体リレー、高
周波性を活かしての音響用素子な
ど、従来の Si 素子では実現が難し
かった SiC ならではの展開分野は
まだまだ存在する。今 SiC 技術の
研究者が増えており、さらなる応
用展開が期待される。 
 
 
 
図 1-18. SiC デバイス市場予測 
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1-3 本研究の目的（ＳｉＣ技術の課題） 
 
前節で示したように、SiC は非常に魅力のある材料である。1998 年からは国家プロジェクト化さ
れ国を挙げての研究開発を進め、様々な開発も進みだした。また一部には実用化されたものもあり、
数年以内に本格的に普及するといわれているが、真の実用化のためにはまだ大きな課題が存在する。
もちろんウエハ価格の問題もあるが、真の課題は結晶品質そのものが未だ解明されていない点である
と考える。いくら SiC デバイス特性が上がったとしても、解明されていない欠陥を内在するデバイス
が普及するとは考えにくい。我々は 20 年に渡り研究を続けてきた。既にマイクロパイプ欠陥は撲滅
し、さらに微細欠陥密度をシリコン同等までする目標で研究を進めてはいるが、併行して、シリコン
がそうであったように、欠陥を丁寧に観察し、デバイスへの影響を徹底的に解明し、そして撲滅して
いくことが真の普及に繋がるものと考えている。従って、本研究の目的を以下のように設定した。 
 
1-3-1 本研究の目的 
SiC の本格普及のための最大の課題は、結晶品質の向上であり、本研究の目的を 
① SiC の微細欠陥の中でもっとも悪影響を及ぼす貫通らせん転位について、そのデバイスへの
影響とその要因を解明する 
② その知見を元に、デバイスプロセス、デバイス設計に反映していく。 
また、低減あるいは撲滅の指針を示す。 
 
1-3-2 本論文の章立て 
本論文は全５章から構成されている。まずはじめに、２章で SiC の高品質化の技術である RAF
法についてその原理と結晶学的な議論と評価を行う。次に結晶欠陥がデバイスへに及ぼす影響を議論
するが、現在、顕在化しているもの、していないもの、あらゆる特性に影響を及ぼす。現在わかって
いるだけでも、ゲート酸化膜寿命、ゲートリーク、ゲート閾値、ドレインリーク、負荷耐量（短絡、
L 負荷、サージなど）、非常に影響は大きい。いずれも悪影響することだけ確認されているものの、
欠陥の種類とその影響など詳細は、まだ未解明な部分が多い。本論文では、MOS トランジスタの信
頼性においてもっとも重要であるゲート酸化膜への影響と pn 接合リークへの影響を調査し解明する。
pn 接合リークは、pn ダイオードリーク、MOS トランジスタのドレインリーク、負荷耐量などデバ
イスの基本である。３章でゲート酸化膜への影響、４章で pn 接合への影響を議論する。最後に５章
として、本研究の技術的な価値を述べまとめとする。 
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２.高品質結晶成長法 
本章では、はじめに我々が考案した高品質 SiC 単結晶成長法（RAF 法）に関してその原理と結晶
学的な考察を行い、最後にデバイスを作製した結果について述べる。 
 
近年、SiC の{0001}面成長においては、成長の温度条件を高精度に制御、最適化 1,2) することによ
り、結晶口径、結晶品質の改善がなされており、マイクロパイプ欠陥(ホローコア転位) 3-5)、インクル
ージョン(不純な介在物)、小傾角粒界(結晶方位の微小なズレ欠陥) 、格子のそり(結晶格子の曲がり)
等の欠陥は大幅に低減されてきた。しかしながら,依然多数の転位欠陥(刃状,らせん,基底面)が残存し
ており、SiC 電子デバイスの特性、長期信頼性の実現の妨げになっている。 
RAF 法は、我々（デンソーと豊田中央研究所のグループ）が 2004 年に考案した転位欠陥を２～３
桁低減させる結晶成長手法である 6)。SiC 結晶成長においてｃ軸に垂直の方向であるａ面方向に成長
7) することにより、原理的には結晶内の転位を無くすことが出来る手法であり、昇華法のみならず、
１章で述べたガス法 8)、溶液法 9)等、その他の結晶成長法にも適用できる高品質化成長技術である。 
従来からの半導体材料であるシリコン結晶、ガリウム砒素結晶は溶融状態からネッキング引き上げ
技術 10) により、転位欠陥フリーで成長されている。しかしながら SiC 単結晶成長には通常気相成長
11)が用いられるため急激な結晶径の拡大ができず、ネッキング技術は適用できない。SiC は通常ｃ軸
<0001>に沿って平行に成長するが、成長した時の欠陥の起源を詳細に調べてみると種結晶にもとも
と存在する欠陥が大きく影響している。このように、SiC結晶成長の重要ポイントは成長条件と共に、
種となる結晶の欠陥を低減することが重要事項となる。RAF 法はａ面に成長 7) した結晶中の転位欠
陥の特異構造に着目した手法である。 
 
2-1 RAF 法による結晶成長 
本節では以後、{11-20}面も{1-100}面も共にａ面と呼ぶ。厳密に言えばａ面は{11-20}面であり、
{1-100}面はｍ面あるいはプリズム面と呼ぶ。また同様に<11-20>軸、<1-100>軸も共にａ軸と呼ぶ。
それらは転位構造にとっては同じ面、軸と見なすことができるからである。 
 
2-1-1 RAF法の原理 
RAF成長はａ面成長を繰り返し行うことからRepeated A- Face methodの頭文字を取りRAF法と
名付けた。RAF 成長の原理を一言で言えば、結晶内の欠陥の形態をａ面方向の成長を繰り返すこと
により基底面内の欠陥に変換し、基底面内に閉じ込め、最後にその欠陥をｃ面成長により結晶外に掃
き出す手法である。したがってａ面成長における結晶内での欠陥の挙動の理解が重要になってくる。 
RAF 法のきっかけは、ａ面成長した 4H-SiC 結晶をｃ面{0001}面に切り出し、{0004}面回折の X 線
ロッキングカーブのピーク角度位置を調査したことからはじまった（図 2-1）。この分析から成長方 
向に平行な向きのゆらぎは、成長方向に垂直な向きのゆらぎに比べ小さいことを見出した。 
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図 2-1．ａ面成長結晶の X 線ロッキングカーブ 
 
結晶成長方向とＸ線の ωスキャン軸とが垂直の場合（ケース A）の半値幅は 27秒であり、完全結
晶の測定値（Siの測定値 26秒）とほとんど同一の値であった。これはａ面成長方向と平行な方向の
結晶ゆらぎが極めて小さいということを示している。一方、結晶成長方向とＸ線の ωスキャン軸とが
平行な場合（ケースＢ）は半値幅が大きい。 
このゆらぎの異方性は六方晶結晶におけるａ面成長の特異性であると推測した。さらに、結晶の種
結晶部分から成長方向に沿って同様に測定してみたが、これらの結果に変化はなかった。つまり、ａ
面成長は種結晶表面に現れた c軸のゆらぎのうち、成長方向に垂直な情報だけを引き継いでいる。そ
の転位構造をイメージ化したものを図 2-2に示す。ｃ軸方向の揺らぎの大きさを凹凸として表してい
る。この成長で得られた波型の結晶格子歪みを corrugated plate lattice（波形面格子）と呼ぶ。 
図 2-3に示すＸ線トポグラフの評価からも成長方向に多数の刃状転位が観測されており、 
「ａ面成長結晶中では、大部分の転位は、ほとんど成長方向に平行に存在し、そのバーガースベク
トルは成長方向に垂直に存在する。そして転位密度は成長の長さ方向で変わりない。つまり、
corrugated plate latticeは成長方向に平行な転位芯を持つ刃状転位を高密度に含んだ結果である」 
と考えた。 
同様な結果は、{1-100}面に垂直なもう一つのａ面である{11-20}面においても得られている。以上
のように、ａ面成長はｃ軸方向の歪（ゆらぎ）の大部分を基底面内の刃状転位あるいは積層欠陥に変
換する。 
 
図 2-2. ｃ軸方向のひずみ（ゆらぎ）イメージ           図 2-3. X 線トポグラフ評価 
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図 2-4 は、らせん転位がａ面成長によりｃ面内の刃状転位に変換される例を、理解しやすいように
立法晶の格子モデルで示したものである。成長面の近くに存在するらせん転位の歪ベクトル（<0001>
方向ゆらぎ）は、ａ面成長する際、基底面内にエキストラ面１層の挿入あるいは、１層だけ抜く形で
歪を刃状転位に換えて成長する。図 2-3でX線トポグラフで観測された成長方向に伸びる筋は<0001>
方向にバーガースベクトルを持つ刃状転位の転位芯を観測した結果である。 
  
図 2-4. ａ面成長による転位の変換 
 
このａ面成長とａ面成長による転位構造変換を利用して、転位欠陥の低減を試みたのが RAF 成長
である。次にその転位低減のプロセスを説明する。 
 
2-1-2 RAF プロセス 
RAF 成長の基本プロセスを図 2-5 に示す。まず、はじめに通常通りｃ軸方向に結晶成長したインゴ
ットからａ面に種結晶基板を切り出す。図 2-5 では、ａ面として{1-100}面で切り出した場合である。
次にその{1-100}面に切り出した基板を種結晶にして<1-100>方向にａ面成長を行う（1 回目のａ面成
長）。さらに、その{1-100}面成長したインゴットから、{11-20}面の種結晶を切り出し、同様に<11-20>
方向にａ面成長を行う（２回目のａ面成長）。この{1-100}面成長と{11-20}面成長を交互に繰り返した
後、最後にｃ面成長を行い RAF 法は完成する。RAF 法で用いる{11-20}面と{1-100}面は、互いに垂
直となる面を用いる。 
 
                図 2-5. RAF 成長プロセスの模式図 
 
 
刃状転位の転位芯 
成長結晶 
種結晶 
らせん転位の転位芯 
バーガースベクトル（１c）
成長面（a 面） 
ずれベクトル 
エキストラ面 
1c
1c
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(ⅰ) １番目のａ面成長：種結晶は通常のｃ面成長から切り出されたものであり、表面および表面付
近には多くの転位（歪み）が存在する。したがって 1 番目のａ面成長では図 2-5 に示すように種結
晶から成長方向に引き継がれた転位（歪み）が多く存在する結晶が得られる。（図 2-3 トポ像参照） 
(ⅱ) ２番目のａ面成長： 1 番目の成長により発生した転位の大部分は前述したように成長方向に平
行であるため、成長方向と平行に切り出された２番目の種結晶の表面には転位が現れにくい（平行
でない成分が表面に現れる。正確には表面に影響を及ぼしている）。それゆえ、2 番目のａ面成長は
転位の継承が少ない成長となる。これらのａ面成長を交互に繰り返すことより、初期の種結晶に存
在していた歪成分を低減させると共に、残った歪み成分の大部分を積層型の欠陥という形でｃ面内
に閉じ込めることになる。 
(ⅲ) 最後のｃ面成長：原理的には、原子レベルで平坦なｃ面の種結晶を切り出すことができれば、
表面は無欠陥となるが、実際には完全フラットに切り出すことは不可能である。そこで繰り返し成
長したａ面成長によって発生した積層欠陥 7)を除去しなければならない。この時点で結晶内に残る
転位の大部分は{0001}面に平行であり、積層欠陥とそれに付随する部分的な転位はｃ軸に垂直な方
向（ｃ面内）に継承するだけである。したがって種結晶面を{0001}面に対して数度の OFF 角度を
つけることにより低減することができる。図 2-6 に、c 面成長したインゴットを{11-20}面で切り出
し、{0004}回折でトポグラフ観察した結果を示す。種結晶内の積層欠陥が成長と共に OFF 角度に
沿って流れ、結晶外に掃きだされている様子がわかる。        
       
 
 図 2-6. OFF 成長による積層欠陥の掃き出し       図 2-7. RAF 成長のｃ軸ゆらぎイメージ 
 
RAF 法による一連の結晶のｃ軸方向の歪みを模式的に表したのが図 2-7 である。通常シードによる
ｃ面成長の{0001}面の格子面はランダムなうねり（揺らぎ）が 1 回目ａ面成長により、格子面は、最
初のシード表面から成長方向に垂直なｃ軸ゆらぎのみ継承するため波形面となる。2 回目のａ面成長
では、ａ面成長シードの表面から引き継がれる揺らぎが少ないため、{0001}格子面のｃ軸方向の歪の
揺らぎは極めて平坦となる。 
 
2-1-3  RAF結晶の品質 
図 2-8 は、この RAF 法を用いて成長した 4H-SiC 結晶の{0001}面の平均のエッチピット密度（EPD）
をプロットしたものである 6)。ここで繰り返し回数ゼロは通常の結晶のｃ面成長を示している。繰り
返し回数が 1 回の場合は{1-100}成長の後にｃ面成長したもの、2 回の場合は{1-100}面成長→{11-20}
面成長→ｃ面成長、3 回の場合は{1-100}面成長→{11-20}面成長→{1-100}面成長→ｃ面成長したもの
である。ａ面の成長回数とともに EPD が低減していく様子がわかる。RAF 法で 3 回ａ面成長し作製
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したシードを用いてｃ面成長したΦ20mm 基板の平均 EPD (Etch Pit Density) およびマイクロパイ
プ密度は、それぞれ 75 cm-2、0 cm-2であった。図 2-9 は、通常の結晶とａ面成長３回の RAF 結晶の
Ｘ線トポグラフ像の比較を示している。３回 RAF 結晶では積層欠陥あるいは部分転位による網目状
の欠陥が消滅していることがわかる。 
しかしながら、品質が向上すればするほど、完全結晶に近づくほど、従来では問題とならなかった
僅かな温度不均一に由来する新たな欠陥の発生、あるいは僅かな歪みの不均一から貫通型の欠陥に再
変換されて結晶内に残存してしまう様な課題も見えてきた。同時に大口径成長、長尺成長の困難さも
大きな課題となる。２-２節ではより詳細なＴＥＭ観察を踏まえ、高品質化の考察を行う。また２-３
節では大口径、長尺成長について述べる。 
 
図 2-8. ＲＡＦ繰り返しの効果            図 2-9. X 線トポグラフ評価 
 
 RAF 法は転位およびその他原子レベルの欠陥低減に極めて有効な手段であり、その結晶品質は従
来結晶と比べ極めて良好である。まだまだ高品質化、大口径化など課題は多いが、温度、雰囲気制御
技術、周辺装置技術、シミュレーション技術の進歩により、口径も徐々に大きくなり、実用化レベル
のサイズであるΦ４インチまで実現している 14)。今後、Si 並み品質、口径６インチ以上が実現され
るのもそう遠くはないと考えている。 
 
従来の c 面成長結晶 
４H-SiC（0001）8°off 
RAF 成長結晶（a 面 3 回）
４H-SiC（0001）8°off 
a 面成長回数 
エ ッ チピッ ト密度
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2-2 RAF成長法における結晶学的歪み緩和と結晶品質の考察 
 
前節では RAF法の概要を述べたが、本節では RAF法における結晶品質向上効果を結晶学的な観点
から議論する。はじめに a 面成長結晶の歪みの状態をＸ線トポグラフで詳細に観察し、RAF 法にお
けるａ面成長の結晶学的な意味を議論する。次にｃ面成長過程における欠陥掃き出し時の積層欠陥⇒
らせん転位変換、あるいは基底面転位⇒らせん転位変換のメカニズムについて議論し、その対策とし
てポリタイプ安定化技術について論ずる。最後にデバイスへ適用した時の効果について示す。 
 
2-2-1 ａ面成長による結晶学的歪み緩和機構 
第一ステップとして、１回目のａ面成長（1-100）面成長における「成長結晶内の歪みの状態」
と「転位の変換」を詳細にＸ線トポグラフにて観察した。図 2-10 に示すように、成長した結晶イ
ンゴットを側面（11-20）面、上面(0001)面、正面(1-100)にそれぞれ切り出し、ｇベクトルを変化
させたＸ線トポグラフ像を観察することで、成長したインゴットの歪みの成分と方向を３次元的に
観察した。 
 
図 2-10. １回目のａ面(1-100)成長の歪み観察面 
 
図 2-11は１回目の(1-100)面成長を(11-20)面に切り出し、ｇ=（0004）回折、(1-100)回折をした結
果である。まず（0004）回折では成長方向に非常にコントラストの強い転位線が観測される、これは
先に示したらせん転位による歪みを積層欠陥に変換する過程が観察されていると考えられる。積層欠
陥の端部に生成される刃状転位が観測されている。第一回目のａ面成長なので、まだ大きなひずみを
持っているため刃状転位の歪みベクトルも大きい。図 2-12 は種結晶と成長面部分を拡大した写真を
示すが、はっきりとらせん転位が刃状転位に変換されていることが観察されている。これは第一回目
の種結晶が品質の悪い結晶であるため、たまたま種結晶に存在したらせん転位を（0004）回折が捕ら
え、変換する様子を見ることが出来たことによる。一方、(1-100)回折でも、(0004)回折に比べると非
常に薄いが成長方向に沿った転位線が観測される。これには、これは 2つの構造が予想される。第１
に転位の進む方向と歪みの方向が一致することから基底面内のらせん転位が存在すると考える。ある
いは第 2として基底面内を(11-20)方向に進捗する積層欠陥の(1-100)成分が観測されたと考えられる。
らせん転位は(0001)面のようなすべり面内に垂直に進むことから第 1のケースの存在を疑問視したが、
次の上面からのトポ観察（図 2-13）によって明らかにすることができた。 
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図 2-13 は同じく１回目の(1-100)面成長を c 面(0001)面に切り出し、（11-20）回折、(1-100)回折を
した結果である。まず(11-20)回折結果からは、(11-20)歪みを持つ基底面転位、あるいは積層欠陥が
広がりを持って観察されている。これは、歪みを緩和するための余剰面（extra-plane）がすべり面で
ある基底面内で成長と共に広がっていく様子が観察されている。その角度は一定とはいえないが、六
方晶である SiC の対称性に近い 30 度あるいは 60 度方向である。この場合成長方向に対して 30 度の
場合が多い。一方(1-100)回折であるが、同様に広がりが観測される。ここで注目すべきは、数は少な
いが、広がらずにそのまま成長方向に真っ直ぐ進む転位が存在する。先の図 2-11 の結果と合わせて
考えると基底面内を(1-100)方向に進捗するらせん転位が存在していると判断した。 
 
 
図 2-12. a 面成長による  
らせん転位⇒刃状転位変換
図 2-11. １回目の a 面成長結晶を側面(11-20)面
から見た X 線トポによる歪み観察 
図 2-13. １回目の a 面成長結晶を上面（0001）から観察したＸ線トポ像 
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最後に、ａ面成長の歪みを正面から観察した結果を図 2-14に示す。同様に１回目の(1-100)面成長
を成長面である(1-100)面に切り出し、（0004）回折、(11-20)回折をした結果である。（0004）回折で
は基底面に平行な線分上の筋状の欠陥が多く観測された。また数は少ないが基底面とは異なる方位の
線分状欠陥も観測された。線分に濃淡があるのは透過トポであるため奥行き方向の歪みも積分されて
いるものと考えられ、図 2-13 で観測された広がりを持つ余剰面の結果と一致する。一方(11-20)回折
も同様に線分を持っており広がりを持つ余剰面端部の(11-20)方向のベクトル成分が観測されている
と考えられる。 
 
 
 
図 2-14. １回目の ａ面成長の正面(1-100)面から観察したＸ線トポ像 
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以上の観測の結果から、RAF 法の基本である 1 回目のａ面(1-100)面成長によって作られる結晶イ
ンゴット内での欠陥構造を模式図に表したのが図 2-15 となる。図で示したように、a 面成長により種
結晶に存在した<0001>方向、<11-20>方向、<1-100>方向の歪みは、成長結晶の基底面内の積層欠陥、
らせん転位、部分転位（基底面転位）に集約されていく。実際には、１回の a 面成長では図 2-14 で
も見られるように、基底面を横切って存在する欠陥も残っている。これらを、２回目、３回目・・と
繰り返すことにより、ほぼ完全に、欠陥を基底面内に閉じ込めることができる。 
 
 
図 2-15. ａ面成長により形成される欠陥の模式図 
 
<0001>
<1-100> 
<11-20>
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2-2-2 繰り返し成長とｃ軸ゆらぎ（ひずみと方向） 
 
前項で示したように a 面成長は歪みを無くすことではなく歪みを整列することである。１回目の成
長により全ての歪みが基底面内に閉じ込めることが出切れば、図 2-5、図 2-6 で示したｃ面成長によ
り結晶外部に掃き出すことができるが、転位の方向がｃ軸に垂直で無い成分が残ると、掃き出す過程
で再度、ｃ軸方向に向きを変え貫通型の欠陥に変換されてしまう。 
 
この項では、c 軸方向に歪みを持つ（<0001>方向に歪みを持つ）貫通らせん転位の a 面成長の繰り
返しによる歪みの変化を調査した結果を示す。さらに次項では、ｃ面成長における欠陥の掃き出しに
ついて議論する。 
 
成長は図 2-16 に示すように７回まで繰り返した。結晶サイズはΦ１インチである。 
図 2-16. 7 回までＲＡＦを繰り返した模式 
 
a 面成長した結晶の<0001>方向歪みの繰り返しによる変化（X 線トポ（0004）回折）を図 2-17
に示す。図 2-17 は、１回目、２回目、７回目の a 面成長した結晶を図に示すように、成長した方向
の縦に切り出し、それぞれ<0001>方向の歪みを X 線トポグラフ（0004）回折で観察した結果である。 
図 2-17. 繰り返し成長により積層型転位の方向がそろう様子 
         透過 X 線トポグラフ評価（g=0004）  
(a) (b) (c) 
(a) (b) (c) 
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先にも述べたが a 面成長では、大部分の転位線は成長方向にまっすぐ伸びている。１回目のａ面成
長では大部分は、<1-100>方向に一致しているが、一部は<1-100>方向から外れた転位線が見られる。
これは転位が基底面内を外れ進行していることを示す。つまりｃ軸方向に進む成分が存在しているこ
とを示す。次に１回目の a 面成長インゴットの{11-20}面を種結晶にして成長した(1-100)面のトポグ
ラフ像を見ると、基底面を横切って進行する転位は減っている。これは１回目の成長で大部分は成長
方向に平行であるため、成長方向と平行に切り出された２回目の種結晶の表面には軸方向に進む歪み
をもった転位は現れにくいのと、ａ面成長により形成される積層欠陥あるいは基底面転位は、進行す
る段階で同じ歪みベクトルを持つにしても、わざわざ基底面を横切るよりもすべり面である基底面内
に存在する方がエネルギー的に安定であるため、基底面に平行になろうとするからである。したがっ
てａ面成長を繰り返している限りは（ｃ軸に垂直に成長している限り）、繰り返すたびにｃ軸方向に
進む成分は少なくなる。図 2-17(c)の a 面成長を 7 回繰り返した種結晶の透過 X 線トポグラフ像(0004
回折) では、ほとんど成長方向に平行である。基底面内に転位を集約させることがなぜ重要であるか
は次項で示す。 
 
2-2-3 c 面オフ成長における積層欠陥掃き出し 
 
図 2-18 は、RAF 法におけるｃ面 OFF 成長を行った結晶を(1-100)面で切り出しＸ線トポグラフに
より転位の掃き出し状況を観察した結果を示している。いわゆる RAF-c 面成長の断面観察結果であ
る。図 2-18(a)は３回の RAF 成長した後、ｃ面 OFF 成長をした結晶の断面観察結果である。RAF 成
長により種結晶中の基底面に集約された積層型の転位が成長と共に外部に掃き出されているのがわ
かる。写真の左上方向に走る黒い斜めのスジが、転位の掃き出しを示している。約 4°の傾きで排出さ
れるので、Φ２インチの結晶であれば、50ｍｍ×tan(4°)＝約 3ｍｍの長さ成長すれば、全ての領域で
転位が掃き出されることになる。しかし、写真からもわかるように、掃き出し途中から、再度、上方
に向かう貫通型の転位に変換されるものも存在する。この原因が前項で観察した成長方向からズレた
歪み（基底面を c 軸方向に跨ぐ転位）である。図 2-18(b)は７回の RAF 成長したものであるが、まっ
たく貫通型の転位に変換されること無く、外部に掃き出されている様子が観察されている。このよう
に、RAF 成長は a 面成長を繰り返すことにより完全に転位を基底面に閉じ込め、外部に掃き出す成
長技術である。 
 
     (a) (b)
成
長
方
向
積層
欠陥
or
基底面
転位
積層
欠陥
or
基底面
転位Ｃ面オフ成長
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<1-100>
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図 2-18. X 線トポグラフによる転位の掃き出し観察結果 
(a) ３回 RAF シード (b) ７回 RAF シード (b) ７回 RAF シード 
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ここで、なぜ図 2-17 のような基底面を跨ぐ転位が存在すると、図 2-18(a)のように積層型の転位が貫
通型らせん転位に変換されるのか、そのメカニズムを推定した。 
まず、通常の OFF 成長を考えてみる。図 2-19 は（0001）
面から<11-20>方向に 4°または 8°OFF 角度を付けて切り出し
た種結晶表面を表す。原子ステップとテラスが一定の間隔で
現れ、成長過程でこの原子ステップ上に降り積もった
（deposition）原子あるいは前駆体（SiC2、Si2C など）は、
そのテラス上をマイグレーションし、ステップの壁に到達し
固定（固着）することにより正しい結晶配列が維持される。
いわゆる、下地の正確な配列情報をステップから得て結晶が成
長するステップフローエピタキシー成長である。 
図 2-20 は積層欠陥が基底面を跨いで、上に突き出した状態を
模式的に表した図である。図中で破線は刃状転位芯を示してい
る。赤色で示した部分が積層欠陥のステップを示す。この積層
欠陥が基底面に交わった部分（跨いだ部分）がステップ成長と
共にどのように、原子配列されてらせん転位が形成されるのか
を模式的に表したのが図 2-21 である。 
 
図 2-21(a)において積層欠陥ステップが基底面に交わった部分から図中の手前側にはステップが存
在しないので、積層欠陥ステップの先端部分は（ｂ）に示すように、少しずつ角度を変えながらステ
ップを形成することになる。この過程が続けば積層欠陥はらせん転位に変換される。しかし（ｃ）で
示すように上流から次のステップが近づいてくる。曲がりきる前に次のステップと接触すれば、次の
ステップが乗り越える形で、また（ｂ）の状態に戻ってしまう。次のステップとの接触までにらせん
が安定化するかどうかが、らせんに変換できるかどうかの閾値となると考えた。したがってテラスの
幅、つまり OFF 角度が変換には大きく影響するはずである。 実際に実験で４°OFF 成長と８°OFF
成長で積層⇒らせん変換を比較したところ、８°では４°に比べ半減することを確認した。（図 2-22） 
 
図 2-19. OFF 成長（ｽﾃｯﾌﾟﾌﾛｰ成長）
図 2-20. 基底面表面に表出した 
積層欠陥 
図 2-21. らせん転位が形成される様子 
積層欠陥ステップ 
バーガースベクトル 
ステップフロー成長 端部を中心にステップが曲がる らせん状のステップが形成 
２段のらせん転位形成 次のステップ面と結合 らせん転位が引き継がれる 
積層欠陥ステップ 
バーガースベクトル 
刃状転位芯 
刃状転位 
転位芯 
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2-2-4 繰り返し RAF 成長の品質 
  図 2-23 に a 面成長を３回繰り返し後ｃ面成長して作製した結晶と７回繰り返して作製した結晶を
比較したものである。図 2-18 で示したｃ面 OFF 成長による掃き出し処理をした結晶の（0001 面）
トポ像である。 
結晶のサイズは、共に Φ１インチである。X 線トポグラフ評価は SPring-8 の強力な放射光を用い
た。ｇ＝(11-28）回折することにより、ｃ軸方向の転位、ａ面方向の転位も同時に観察した。この回
折は、強度が落ちるので通常は使わないが SPring-8 の放射光なので、非常に高分解能で鮮明なトポ
像が得られた。７回 RAF 結晶像では、視野３ｍｍ×３ｍｍ中に丸印で囲んだ部分に１つ貫通らせんが
観測される程度まで高品質な結果を得ることが出来た。Φ１インチ全域での平均の貫通らせん転位の
密度は 3 回 RAF 結晶が 72 個/cm2、7 回 RAF 結晶は 1.3 個/cm2であった。 
 
積層 
欠陥の 
掃き出し 
4°
(b) 4°OFF成長
積層欠陥から変換して 
らせん転位が発生 
2mm 
種結晶
成長 
結晶 
<1-100> 
（11-20） 
8°
(a) 8°OFF成長 
種結晶 
成長 
結晶 
<1-100> 
（11-20） 
2mm 
図 2-22.  8°と 4°OFF 成長の積層欠陥の変換結果 
図 2-23. RAF 結晶の X 線トポグラフ評価結果 
ｇ=(11-28）の X 線トポグラフ回折 (a)３回 RAF 成長結晶のトポ像、（ｂ）７回 RAF 成長結晶のトポ像。 
黒い斑点が貫通らせん転位である。７回 RAF 成長結晶では丸で囲んだ部分に貫通らせん転位が一つ観測された.。 
<0001> <0001> 
<11-20> 
<0001> 
<1-100> 
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さらに、７回 RAF を詳細に観察した結果を図 2-24 に示す。 
極めて興味深い結果を得た。スジ状の欠陥は刃状転位であるが、きれいに<11-20>方向にそろってい
る。これは、非常に純粋な刃状転位が観測されたものであり、いままでこのような報告はなく、RAF
法ではじめて観測された結果である。 
 
 
 
 
 
 RAF 法の a 面成長の繰り返し回数を増やす効果を図 2-25 に示す。RAF 成長を７回繰り返すことに
より EPD（全てのエッチピットの密度）は 20 個/ｃｍ2以下まで低減することが出来た。デバイスに
大きく悪影響を及ぼすと考えられる貫通らせん転位は 1.3 個/ｃｍ2まで低減することができた。 
飽和するかどうかについてパワーデバイスを作製することでリーク電流の低減等のウエハの高品質
化の効果を検証していく。 
 
 
 
図 2-24. ７回 RAF 成長結晶の X 線トポグラフ詳細観察 
刃状転位、基底面転位など基底面内の転位の方向が大部分<11-20>方向
に沿って走っているのが観察された 
図 2-25. RAF 法の繰り返しの効果 
<0001> 
<11-20> 
<1-100> 
a 面成長繰り返し回数（回） 
微細欠陥密度（ 個
/cm
2） 
らせん転位密度（ 個
/cm
2） 
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2-2-5 ｃ面オフ成長の安定化 
RAF 成長後のｃ面成長では OFF 角度を付けることで、積層欠陥を結晶外に掃き出していること
は前述したとおりである。図 2-26(a)は OFF 成長の様子を模式的に描いたものである。図 2-26(ｂ）
その断面方向から原子面を模式的に表しているが、このステップにしたがって欠陥は掃き出されてい
く。我々のｃ面成長時における OFF 成長は松波らにより提案されたステップ制御エピタキシーと同
じ原理である。CVD 成長のような 1500℃で無く 2300℃～2400℃で行う高温ステップ制御エピタキ
シーといえる。ステップに沿って原子（正確には前駆体 SiC2あるいは Si2C）がポリタイプの配列に
正確に配列されていく。したがって欠陥は欠陥としてステップが進む方向に進み、やがて結晶外に掃
き出されるわけである。しかし、実は成長が継続されるに従いステップの最上階部分では、それ以上
ステップが形成されないためファセット（晶壁）と呼ばれる原子レベルで平坦な領域が形成される。
これは SiC 結晶面の（000-1）面である。つまりエピ成長では問題とならなかったステップの無い領
域が成長の上流に形成されてしまう。 
 
 
 
 
 
 
 
（ⅰ）ファセット 
本来、飛来した原子（前駆体）はテラスをマ
イグレーションしステップ壁に衝突し、安定な
配位に配列され、下地の規則的な原子配列を継
承して堆積いくが、ファセットが形成されると、
テラスがなくなり正確な継承が出来なくなる。
RAF 成長のｃ面成長では、このファセットが大
きな問題となる。従来の低品質な種結晶ではテ
ラスにも欠陥が存在しステップは必ず存在する。
図 2-26. OFF 成長模式図 
(a)ステップに堆積する様子、(b)断面模式図 
図 2-27. ステップ成長が進む様子 
図 2-28. ファセット上での堆積 
(a) (ｂ)
オフ角度４度 
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しかし RAF 種結晶は高品質であるためテラスにもステップが少なくなっていると考えられる。これ
は RAF 成長を行い初めて明らかになった。高品質ゆえにファセットの平坦度は非常に良好となりそ
こに飛来した原子（前駆体）はどこに付着していいかわからず下地の原子配列とは異なる配列になっ
てしまう。RAF 法の欠陥掃き出し機能については、ファセット部分では既に掃き出しは完了してお
り、掃き出し工程には影響は与えない。 
SiC は六方晶なのでサイトは A,B,C の３つとなる。４H-SiC の場合、周期は A,B,C,B,・・・A,B,C,B
である。下地が A の場合、飛来した原子（前駆体）は B サイト、C サイトどちらかに配置されるわ
けだが、堆積する原子が入るサイトは、B,C サイトでほとんど差が生じない。その結果、１章でのべ
た周期の異なるポリタイプ（異種ポリタイプ）が発生してしまう。飛来した原子（前駆体）は二つの
化学結合の選択肢を持つが、下層のポテンシャルを何層まで影響されるか（感じるか）について計算
した。計算は密度汎関数法にて 4H-SiC の下地に対して B サイト、C サイトどちらがエネルギー的に
安定であるかを計算した。SiC2、Si2C 共に B サイト、C サイトでエネルギーの差は生じなかった。
つまり下地である２層以降の下層のポテンシャルの影響はほとんど無いという結果が得られた。牧野
らの計算の結果から SiC の結晶成長におけるポリタイプの制御はステップが支配的であることがわ
かった。つまり、ファセット上では堆積する原子（前駆体）から見ると、B サイト C サイトどちらに
配置してもエネルギー的に大きな差は無いということになる。これは大谷らの昇華法におけるポリタ
イプ制御の報告にあるように、正確にポリタイプを制御することは難しく、ある温度域では 4H が、
あるいは 3C が発生しやすいという確率を出したに留まっている。未だにステップ以外でのポリタイ
プの制御は難しい。図 2-28 は成長したインゴットのファセット部分を示した模式図であるが、図で
示すようにファセット上から 6H が発生する。その写真を図 2-29 に示す。 
 
 
 
 
RAF法研究の初期には4H-SiCの種結晶の上に異なる配列の6H ポリタイプ（六方晶でc 軸方向に6 
回周期ABCACB･･･ABCACB）の原子配列の構造（図1-2参照）が発生することが頻繁に起こった。
(a)に示すようにファセットだった部分に6H などの4H とは異なるポリタイプが発生すると、ステッ
プ成長の原理により異種ポリタイプが面状に拡大成長してしまう。(b)に示すように実際にウエハとし
て切り出すと、4H の中に6H や15R（菱面体構造でc 軸方向に15 回周期の原子配列の構造）が混入
したウエハになってしまう。このようなウエハは種結晶にもデバイスにも使用できない。 
 
(ⅱ) RAF法の安定化技術（異種ポリタイプ発生防止） 
それでは、どのようにファセットの形成を抑制し、常にステップ成長を継続できるかについて説明
する。ファセットに4Hのステップがないことが異種ポリタイプ発生の原因であると考えると、ファ
セットに人工的にこの4H ステップを導入できれば、異種ポリタイプの発生を防止できるのではと考
えた。図2-30にファセットに人工的にステップを形成する方法を示す。まず、注目したのが図2-30(a)
図 2-29. ファセット上からのポリタイプ発生 
(a)成長結晶断面模式図                   (b)ｳｴﾊ写真 
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に示す微細欠陥の一種のらせん転位である。らせん転位にはらせん（スパイラル）状のステップがあ
り、図2-30(b)に示すようにこのらせん転位のステップをファセットで利用すれば、図2-30(c)に示す
ようにファセットでも4H ポリタイプが安定に成長し、全域でも4Hが成長すると考えた。 
 
(ⅲ)ステップ導入の効果（SiC 単結晶成長の結果） 
実際に種結晶の表面の一部にらせん転位であるステップを導入して成長した結晶の(a)断面模式図
と(b)ウエハを切り出した結果（ウエハ写真）を図2-31 に示す。成長結晶とウエハは4H 単一ポリタ
イプであった（ファセット跡の箇所は色が濃くなっているが、これはN が多くドーピングされるため
である）。この結果により、RAFの高品質種結晶を使用してc面成長するときは、ファセットに人工
的にステップを導入することが、異種ポリタイプ発生の抑制のために効果的であることが実証できた。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 図2-31. ステップ導入後の成長結果 
ファセット跡 
4H（単一ポリタイ
６Ｈ
４Ｈ
ﾌｧｾｯﾄ
成長結晶
４Ｈ種結晶 
ｃ軸 
4° OFFｽﾃｯﾌﾟ方向 
成長結晶 
４Ｈ 
ファセット 
ウエハ切り出し 
 (a)成長結晶断面模式図  (b)ウエハ写真 
成長方向 
図 2-30. ファセットに人工的にステップを導入. 
図2-32. X線トポグラフ観察結果 
(a) 
(b) 
（0004）回折像 
（11-20）回折像 
(a)                    (b)ｳｴﾊ写真 
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図 2-32(a)は、X 線トポグラフ観察の（0004）回折でありｃ軸方向の歪みを観測、らせん転位および
積層欠陥のｃ軸成分を観察している。(b)は(11-20)回折でありｃ軸垂直成分を観察しており（但し
［1-100］［11-20］の中間の歪み、あるいは３次元的に進む転位の(11-20)成分を観察することになる
のでｃ軸垂直という表現をしている）主に基底面に存在する基底面転位、刃状転位、基底面らせん転
位を示している。 
(a)は、らせん転位の掃き出しを示している。ほとんどがオフ成長により掃き出されており、貫通型
の欠陥に戻る確率は低い(b)は刃状転位の掃き出しを示している。詳細部をみてみると階段状に伝播し
ているのが観察されるように、貫通型への変換と基底面型への変換を繰り返している、最終的に掃き
出されずに貫通型で安定するケースも少なくない。あるいは解釈として、人工欠陥部からの積層欠陥
から貫通型刃状転位を発生させているケースも少なくない。これは、<0004>方向のバーガースベク
トルをもつ貫通らせん転位成分はほぼ０にできるが、<11-20>方向のバーガースベクトルをもつ刃状
転位や基底面転位の成分は、残存することを意味している。残存する原因は、前述のように RAF 法
はあくまで(0001)面のゆらぎを抑制する手法のため、現状では、(11-20)面のゆらぎを完全に抑制する
ことは困難であるからである。 
 
 
2-2-6 Φ６インチウエハの作製 
 
（ⅰ）Φ６インチ RAFブロックの作製 
RAF法を大口径結晶成長に適用する上では、所望のサイズを得るためにａ面成長を繰り返すこと
で相当サイズのブロック状のインゴットを形成する必要がある。すなわち、6インチの種結晶を得る
ためには、一辺 6インチ以上となるように a面成長を横方向に、続いて縦方向にしてブロックを形成
する。図 2-33に、その RAFブロックの模式図を例示する。 
このような大型 RAFブロックを形成する過程では、ブロックの熱応力が問題となる。そもそもブ
ロックが大きければ大きいほど、結晶成長時のブロック内の成長方向の温度差は大きくなり、なおか
つ成長終了後の冷却過程において、その温度差が熱収縮差となるため、極力均熱な条件で成長する方
が望ましい。しかしながら、あまり均熱すぎると、成長時の放熱が行われず、成長が進まないという
問題があるため、残留応力が発生しない程度の温度差に調整して、大口径ブロック成長を行う必要が
ある。また RAFブロック a面成長(n＋1)回目の後の、(n＋2)回目の成長においては、途中の種結晶
ブロックの縦横比(＞150ｍｍ(6インチ)と数 10ｍｍ)が大きく異なるため、径方向で成長が非対称とな
り、応力増加の要因となりうる。その点も十分考慮し、温度条件を見出し、6インチ RAFブロック
を作製した。ただ、応力の問題のデメリットがある一方、a面成長なので、異種の結晶ポリタイプは
新たに発生しない（通常ｃ面成長では大きな課題）というメリットもあることはここに付け加えてお
く。 
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図 2-33. ６インチブロック模式図 
 
（ⅱ）Φ６インチ c 面結晶の作製 
開発した RAF 種結晶をｃ面で少しの OFF をしてスライス、成形、研磨加工して c 面 OFF 成長用
種結晶を作製した。その種結晶上の c 面 OFF 成長を進めた結果、直径：＞6 インチの全面４Ｈ-SiC
単結晶成長に成功した。OFF 成長をする理由は、大きく３点あり、前述しているが、高品質な種結晶
の結晶配列（下地）を成長部分にも継承させて高品質な成長結晶を得るため、また結晶ポリタイプ（こ
の場合は４Ｈ）を継承させるため、もう一つの理由は、RAF 種結晶に内在する積層欠陥や基底面転位
を外部に掃き出すためである。口径が大きいので、応力抑制のため、径方向の温度分布は極力均熱化
する必要があり、十分成長温度を調節して、c 面 OFF 成長を行った。成長した単結晶を<11-20>方向
４°OFF スライス、成形、研磨加工して６インチウエハを作製した。図 2-34 に、その６インチウエハ
外観を示す。エッチピット評価から転位密度 2～3×103個/cm2（面内 3 点評価）を確認した。また、
転位の中でもデバイス特性への影響が大きいと考えるらせん転位に関してＸ線トポグラフ評価から
300～600 個/cm2（面内 3 点評価）の密度を確認した。我々が作製したΦ６インチウエハは、現状の
他社開発Φ6 インチウエハに対して転位密度にして 10 分の 1 程度の世界最高品質品であった。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 2-34. ６インチウエハ外観写真 
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2-3 RAF 結晶の評価  
 
2-3-1 デバイスによる評価 
素子評価をした結果を示す。RAF 基板で作製した JBS ダイオード素子のリーク電流への影響を示
したものが図 2-35 である。通常の基板を用いて作製した素子と RAF 基板を用いて作製した素子のリ
ーク電流を比較している。素子サイズが小さい場合は、基板品質の影響は現れにくいが、素子サイズ
が大きくなると顕著に差が出てくる 10) 。また、RAF 基板によるバイポーラ素子、MOSFET の信頼
性についても向上することが報告されている 11,12）。 
 
             図 2-35. JBS の逆方向リーク電流 
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3.結晶欠陥と酸化膜寿命 
 
Siパワーデバイスで主流となっている IGBT(Insulated Gate Bipolar Transistor)は、ゲートにSiO2
絶縁膜を用いた構造である。Si では、熱酸化により良
質な SiO2が形成でき、高品質な Si と SiO2との界面を
得ることができる。SiC は熱酸化により SiO2絶縁膜が
形成できる唯一のワイドバンドギャップ半導体である。
我々は、SiC を用いて、IGBT よりも高周波動作が可
能な MOSFET (Metal-Oxide-Semiconductor Field 
Effect Transistor) 構造の研究を行っている。 
一般的な MOSFET を図 3-1 に示す。SiO2は、トラ
ンジスタの電流のオンオフを制御するゲート部に使用
されている。ゲート電極に正の電圧を印加すると、半
導体/酸化膜の界面に正の電界が誘起され、誘起された
電界により電子が引き寄せられて電流経路であるチャ
ネルが形成される。 
Si では良質な SiO2絶縁膜が形成できるが、SiC では、SiC/SiO2界面には界面準位と呼ばれる欠陥
が多く発生してしまう。界面準位は電子散乱、電子トラップとして作用するため、チャネルの抵抗が
高いという問題が生じていた。 
我々は、SiC/SiO2 界面を改質する方法として、（11-20）面（a 面）を用いた水素終端法を提案し、
界面準位の低減、チャネル移動度の向上(10⇒200cm2/Vs) を実現した 1)。（11-20）面（a 面）は、従
来用いられてきた面方位（0001）面（ｃ面）に垂直な面である。 
高品質な SiC/SiO2 構造が形成することが可能となったが、更に実用化に一歩近づけるためには、
高信頼性が課題となる。 
 
 本章では、高品質化が可能になった SiC/SiO2 構造に関して、実用化への大きな課題である酸化
膜の信頼性について議論する。ゲート酸化膜技術は、初期特性から信頼性に至るまで常に絡んでくる
重要な技術であり、大きな課題である。これはゲート酸化膜が SiC/SiO2 界面だけでなく、結晶欠陥
の影響も受けるからであった。酸化膜は熱酸化膜で形成するので欠陥には影響されないと考えるのが
常識的であるが、SiC の酸化膜については、欠陥が影響をする実験事実が多く報告されている。 
結晶欠陥については RAF 法により微細欠陥が大幅に低減できた。また上述したように SiC/SiO2界
面欠陥に関しても高品質化が出来るようになったので、改めて、酸化膜の信頼性についてきちんと評
価し欠陥との関係を明らかにする。本章では以下の順で議論を進める。 
第１ステップ（ゲート酸化膜の高温信頼性の評価） 
・SiC は高温での使用を目的にしているので、まず、高温での酸化膜の寿命をきちんと調査する。 
Si-デバイスの動作温度 150～175℃であるのに対して、SiC では 200℃～250℃を目標としており、
高温での動作保障は信頼性として非常に重要でなる。 
・SiC 上に形成した SiO2は余剰カーボンを含んでおり、Si 上 SiO2と同じであるかを明確にする。 
第２ステップ（結晶欠陥と酸化膜寿命） 
・SiC の結晶欠陥の影響の詳細は未解明であり、RAF ウエハを用いることにより微細欠陥と信頼性の
関係を明らかにする。 
ﾄﾞﾚｲﾝ
n－ﾄﾞﾘﾌﾄ
n+ n+
p p
ｹﾞｰﾄ ｿｰｽ
ﾁｬﾈﾙ
n+ 基板
金属 酸化膜
（SiO2)
半導体
図 3-1. MOSFET の構造 
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3-1 ゲート酸化膜の高温寿命の評価 
3-1-1 本節の目的 
SiC 上に形成した SiO2は、Si 上と同じになるであろうか。Si および SiC の MOS 構造のバンドダ
イアグラム（禁制帯の接合図）を図 3-2(a)に示す。図２に示したように、半導体側にある電子は SiO2
膜のエネルギー障壁φB によって動きを制限されて、通常は半導体側にとどまっている。一方、前述
のようにトランジスタをオンするために、ゲート電極に正電圧を印加すると電子は SiO2 絶縁膜に押
し付けられ、トンネル電流を主要因とした、リーク電流となる 2)。 
図 2 から明らかなように、SiC では、Si と比較して、エネルギー障壁φBが約 0.5eV 低くなる。そ
のため、電子のトンネルしやすさ(確率)が増大してリーク電流が増えることが予測される。 
また、図 3-2(b)と(c)の比較でわかるように、高温では、高い熱エネルギーの電子が増加する。この
場合は、実効的にφBが低下したのと同じになり、トンネル電流の増加や、SiO2酸化膜を飛び越える
電流の増加を引き起こすことが予測できる。 
従来の Si 上の酸化膜では、リーク電流が増加すると寿命が短くなると言われており、SiC 上では、
リーク電流増加に伴う寿命低下が懸念される。 
そこで本節の目的は、 
① SiC 上に形成した酸化膜の品質および寿命 
② 高温（250℃）での寿命 
をそれぞれ評価し、SiC-MOSFET の SiO2ゲート絶縁膜信頼性に関して知見を得ることである。 
  
図 3-2. MOS 構造のバンドダイアグラム 
 
3-1-2  SiC/SiO2寿命の現状把握  
現状の技術で形成した SiC/SiO2の品質と信頼性を評価するために、次の測定を行った。 
① 品質評価：TZDB(Time-Zero-Dielectric Breakdown)法 
② 寿命評価：TDDB(Time-Dependence Dielectric Breakdown）法 
TZDB 法は、SiO2に高い電界を印加して意図的に破壊し、破壊に至るリーク電流特性と破壊電界から
初期状態での品質を評価する方法である。 
TDDB 法は、SiO2 に一定電界を印加して、破壊に至る時間を測定する耐久試験であり、印加した電
界と破壊時間から、ゲート酸化膜の寿命を算出する方法である。 
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(ⅰ)サンプル作製 
品質評価と寿命評価のために、次に示す水準のサンプルを作製した。 
Si/SiO2サンプル：基板は Si の n 型を用いた。表面を RCA 洗浄した後、Si で標準的に用いられる
パイロジェニック法により熱酸化膜を形成した。温度は 875℃、74 分である。 
SiC/SiO2サンプル：SiC は（0001）面（以下、SiC-ｃ面）、（11-20）面（以下、SiC-a 面）を用い
た。基板はｎ型上に 5×1015cm-3の窒素ドーピングのエピタキシャル膜を 10μm 形成した。Si と同
様に RCA 洗浄した後、パイロジェニック法により熱酸化膜を形成している。雰囲気はすべてパイロ
ジェニック法で、温度は 1080℃である。SiC では結晶面方位により酸化速度が異なるため、ｃ面
（0001）では 5 時間、a 面（11-20）では 80 分の酸化を行っている。また、SiC では界面処理として
（前章で議論した）水素終端法を実施している。 
本研究では MOSFET 構造に作り込むときに生ずるプロセス起因や構造起因の影響を除外するため
に、可能な限り簡単な構造で、酸化膜の品質および信頼性評価を行うこととした。 
評価サンプル構造を図 3-3 に示す。SiO2 絶縁膜（熱酸化膜）は SiC 上に単膜状態で形成した。次
いで熱酸化膜単膜上に電極として Poly-Si を形成した MOS キャパシタ構造である。 
本実験では、次節で述べる結晶欠陥の影響も調べるために、電極（Poly-Si）サイズを 50μｍ電極
以外に１00、200、400μｍ同時に作製しその影響も調査した。本節では、欠陥の影響を出来るだけ
避けるため 50μｍサイズの MOS キャパシタ酸化膜の結果を議論する。 
図 3-3. 実験サンプル構造 
                
               
図 3-4. 評価チップの写真  
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(ⅱ) 測定方法 
次に、品質評価と信頼性評価方法について述べる。 
① 品質評価（TZDB 試験） 
品質評価は TZDB 法で行った（図 3-5(a)）。Al 電極に針状のプローブを接触させて、酸化膜に電
界を印加した。電界は、0V/cm から 10MV/cm を越えるまで増加させた。 
測定温度は、150℃、200℃及び 250℃の３水準で行った。 
サンプル数は、それぞれ３個で行った 
② 信頼性評価（TDDB 試験） 
信頼性評価は TDDB 試験で行った（図 3-5(b)）。Al 電極に針状のプローブを接触させて、酸化膜
に電界を印加した。TDDB 法には、定電界 TDDB 法と定電流 TDDB 法があるが、本評価では定電
界とした。電界は従来 Si の評価における加速係数がわかっている条件と同等の 8.5MV/cm で一定
とし、破壊に至る時間を計測した。電界強度を計算するための酸化膜厚は、電気的測定（容量測定）
により算出した。 
測定温度は、150℃及び 250℃の２水準で行い、サンプルはそれぞれ１８個で行った。 
 
 
 
 
(ⅲ) 測定結果 
① 品質評価（ＴＺＤＢ試験） 
Φ５０μｍのサンプルの測定結果を図 3-6 に示し、以下にまとめる。 
・低電界領域（4MV/cm 以下）では、サンプルに依存せず、リーク電流はほぼ一定であった。この
値は測定限界である。 
・中電界領域(4MV/cm～10MV/cm)では、基板によってリーク電流の違いがあった。リーク電流の
立ち上がり電界に差が生じ、SiC-a 面＞ Si＞ SiC-c 面の順であった。電界 7MV/cm において、  
SiC-c 面は Si に比べて１桁小さく、SiC-a 面は４桁大きかった 
・温度上昇（150→250℃）によるリーク電流の増加は、すべての基板において４倍以下であった。 
・高電界領域(10MV/cm～)で、すべてのサンプルが破壊した。Si ウエハ、SiC ウエハ及び 150℃～
250℃の温度領域において、絶縁破壊電界強度は 10MV/cm 以上を得られた。耐圧の目標は Si デバ
イスと同等以上である 10MV/cm であり十分であった。 
 
 
 
図 3-5. 酸化膜の品質および信頼性評価方法
(a)TZDB 試験, (b)TDDB 試験 
ＳｉＣ 
電圧
リーク電流 
絶縁破壊
・ＴＺＤＢ （Time Zero Dielectric Breakdown） 
電圧ステップ印加 
熱酸化膜 
Poly-Si 
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②信頼性評価（ＴＤＤＢ試験） 
 Φ５０μｍのサンプルの測定結果のワイブルプロットを図 3-7 に示す。測定点数は各水準とも 18
点である。全水準で m>1 であり磨耗故障モードであった。磨耗故障モードは、基板欠陥やプロセス
欠陥の影響を受けておらず、材料本来の寿命であることを示している。150℃から 250℃への昇温に
よっていずれのサンプルも寿命はおよそ 1/30 倍となった。電界加速性が Si 上酸化膜と同等（1MV/cm
あたり 100 倍）と仮定すると SiC 上 250℃での寿命は 107年（3MV/cm：実使用電界）と推定された。
SiC 上の SiO2は Si 上の SiO2とほぼ同等の寿命であることが分かった。 
以上より、SiC 上の SiO2は 250℃の高温下でも Si と同等の長寿命を確保できる材料であることが
わかった。SiC-a 面上酸化膜の信頼性に関する報告は無く、本実験が世界で初めてとなる。 
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図3-7. TDDB測定結果
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図 3-6 TZDB 測定結果 
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3-1-3 測定結果の考察 
 前節の測定は SiC から形成された SiO2が長寿命を確保できる材料であるかどうかを把握し示すも
のであったが、以下の点で予想に反する結果が得られた。 
結果①SiC ではエネルギー障壁の低下により Si に比べてリーク電流の増加が予想されたが、図 3-6
から分かるように、SiC のｃ面では逆に低下した。また、SiC の a 面では上に凸のリーク電
流増加となっており、単純な FN 電流では説明できない。 
結果②リーク電流の温度上昇の影響（150℃→250℃）は４倍以下であった。 
結果③SiC-a 面では Si に比べてリーク電流が４桁多いにも関わらず寿命は同等であった。 
寿命の温度による影響は、リーク電流増加分（4 倍以下）よりも大きかった（30 倍程度）。 
 
以上の結果をモデル化して考察した。 
 
(ⅰ) FN 電流モデルの説明 
上記の結果①及び②を説明するため、FN
電流モデルを用いた考察をした。絶縁膜の
リーク電流を説明する最も一般的な理論モ
デルが FN 電流モデルである。図 3-8 は、高
い電界を印加したときの半導体/絶縁膜/金
属のバンドダイアグラムである。高い電界
印加では、絶縁膜のダイアグラムは三角形
状となる。半導体中の電子は三角形状のエ
ネルギー障壁をトンネル効果により透過し、リーク電流となる。以上のモデルより酸化膜のリーク電
流密度 J は、式１のように表される 2)。 
⎥
⎥
⎦
⎤
⎢
⎢
⎣
⎡
−=
heE
m
mmh
EeJ box
oxb 3
28
exp
)/(8
2/3*
0
*
23 φπ
φπ   -------------（3-1 式) 
ここで、E：酸化膜にかかる電界 φb：エネルギー障壁 mox*：酸化膜中電子の有効質量 
m0：真空中電子の質量 h：プランク定数 e：素電荷量 である。3-1 式から、TZDB 結果（図 3-6
の(a),(b)）にみられるような、リーク電流の立ち上がり電界とリーク電流波形を説明できる。 
 
 
(ⅱ) 基板の違いによるリーク電流の違い 
結果①に関して基板の違いによるリーク電流の違いを考察した。SiC 上酸化膜は、Si 上と比べエネ
ルギー障壁φb が低く、リーク電流増加が懸念される。3-1 式より求めた FN 電流の理論値を図 3-9
の破線に示す。実線は図 3-6 の 150℃の結果である。理論値は、酸化膜中電子の有効質量 mox*を 0.37m0
としてフィッティングした。 
 
 
 
 
 
 
半導体 
絶縁膜 
金属 
電子 トンネル効果 
エネルギー障壁 
φb 
図 3-8. FN 電流モデルを説明するバンドダイアグラム 
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SiC-ｃ面の実験値は、理論値と比較して大幅に低く（Si の理論値よりも低い）、リーク電流を抑え
る何らかの機構が働いている可能性がある。リーク電流を抑える機構のひとつに、界面準位及び酸化
膜の欠陥準位の電子トラップが考えられる。Si面は水素終端法の研究の過程で、欠陥が多いことが分
かっている。トラップされた電子のクーロンポテンシャルによってエネルギー障壁が増加する（図
3-10）。エネルギー障壁が増加すると、トンネル効果が弱まりリーク電流が低くなる。 
他方、SiC-a面の実験値は、理論値と比較して 1MV/cm程度低い電界にて立ち上がり、また、上に
凸型の波形となった。SiC-a面には FN電流以外にリーク電流の電流経路が存在することを示唆して
いる。 
以上、FN 電流モデルと電子トラップからリーク電流の振る舞いを説明したものの、詳細な部分で
理論的に説明できない結果が得られている。SiC/SiO2では、リーク電流に影響を与える因子が多数考
えられ（界面準位、酸化膜中トラップ、その他リークパス等）、そのような因子の影響を切り分け、
検証する必要がある。 
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図 3-10. 界面準位及び酸化膜中の電子トラップによるエネルギー障壁増加 
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(ⅲ) 温度の影響 
結果②に関して温度がリーク電流に与える影響の考察を行った。3-1 式には温度がパラメーターに
含まれないため、温度の影響を議論することができない。そこで、温度の効果を取り入れたモデルを
使用する必要がある。温度の効果を取り入れた FN 電流モデルは、Esaki らによって与えられた
Esaki-Tsu モデル 3) を使用すると定式化することができる。それによると、FN 電流密度は、次のよ
うに表される。 
[ ][ ]∫∞ −+⎥⎥⎦
⎤
⎢
⎢
⎣
⎡
−−=
0
2/3
B
*
3
*
/)(exp1ln)(
3
28
exp4 Tk
heE
Tm
d
h
TkmJ BzFz
oxox
z
Bsi εεεπεπ φ -------（3-2 式） 
ここで、E：酸化膜にかかる電界 φb：エネルギー障壁 mox*：酸化膜中電子の有効質量 
mSi*：Si 中電子の有効質量 m0：真空中電子の質量 T：温度 kB：ボルツマン定数 
εz：界面に垂直な方向の運動エネルギー εF：フェルミエネルギー  
h：プランク定数 e：素電荷量  
である。3-2 式を近似することで、3-1 式が導かれる 4)。 
3-2 式を使って、150℃でのリーク電流値を１としたときの各温度でのリーク電流増加比をプロット
した結果を図 3-11 に示す。150℃
から 250℃への温度増加による
リーク電流増加比は Si で 2.5 倍、
SiC で 2.2 倍と予想される。電流
増加が数倍程度と小さい理由は、
150℃と 250℃で、温度によって
エネルギーを得る電子分布の差
が小さいことによる。実験で得ら
れた温度増加（150℃→250℃）
によるリーク電流増加比はすべ
ての基板において４倍以下であ
ったものの、理論の値とは食い違いがあった。以上より、SiO2絶縁膜のリーク電流は、150℃から 250℃
へ高温化しても影響が小さいことが、理論及び実験の両面から示されたが、理論と実験との違いが生
ずるメカニズムを明確にする必要がある。 
 
(ⅳ) リーク電流と寿命の関係 
結果③に関してリーク電流と寿命の関係を考察した。Si では酸化膜寿命は注入された総電荷量に比
例すると考えられている。即ち、リーク電流と寿命は反比例の関係となる。しかし、今回の得られ
た結果はそれに反した結果であった。SiC-a面は初期リーク電流がSiに比べ４桁多いのに関わらず、
寿命は同等であった。これを説明するために、寿命測定中に得られたリーク電流の時間変化を図
3-12 に示す。破壊に至るまでの総注入電荷量を求めると、Si：7.8C/cm2、ｃ面 SiC：2.6C/cm2、a
面 SiC：5.0C/cm となり、リーク電流値の違いが４桁であったのに比べ、注入電荷量の違いは２倍
であった。即ち、今回得られた酸化膜の破壊電荷量は Si の酸化、SiC の酸化、また結晶面の違いに
も大きな依存はせず、ほぼ寿命に比例していた。酸化寿命が総電荷量に比例する考えに矛盾してい
ないことがわかった。 
0
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図 3-11. 150℃から 250℃への昇温によるリーク電流の増加 
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a 面は時間と共にリーク電流が減少している。リーク電流の減少の原因は、図 3-10 で示した界面準
位にトラップされた電荷によりバンドが変化しエネルギー障壁が増加したモデルと同じであると考
えている。つまり、a 面の場合は時間とともにトラップが変化しているものと推測している。このリ
ーク電流減少の原因は、 
ⅰ）界面準位を終端している水素の脱離による界面準位生成と、界面準位の電子トラップ 
ⅱ）酸化膜中への電子のトラップ 
と考えているが、これらは、MOSFET の閾値変動やチャネル抵抗変動を引き起こす恐れがあり、
影響の確認と、原因の解明及び対策を実施する。 
 
一方、温度の影響に関しては、150℃から 250℃に昇温することによる初期リーク電流上昇は、す
べてのサンプルにおいて４倍以下であった。Si 上酸化膜の破壊に至る総電荷量は、150℃では、
19.2C/cm2、250℃では、7.8C/cm2 で 1/3 となった。SiC においても、ほぼ 1/3 であった。しかしな
がら寿命はいずれも 1/30 となった。これは、250℃の高温領域でのリーク電流と寿命との関係が、
150℃での関係と異なっていることが予測される。高温時の破壊と注入電荷量に関する考察は、本節
では行わないが、高温になることでリーク電流（注入電荷）が酸化膜に与えるダメージが大きくなっ
ていると思われる。 
 
(ⅴ) 面積依存性 
ここまでは小さなゲート面積（φ50μm 以下）での議論であった。ゲート面積を実使用デバイス相
当に大きくすると、SiC に多数含まれる基板欠陥の影響を受け、寿命が低下する可能性がある。面積
の影響を調べるために、電極径φ50μm、φ100μm、200μm、400μm の MOS ダイオードを作製
し、寿命を測定した。結果を図 3-13 に示す。Si 基板は、欠陥が極めて少ないため、Si/SiO2では面積
依存性はないが、SiC-a 面上では、φ400μm の 50%破壊点はφ50μm の 1/10 まで低下した。この
結果より、SiC 上熱酸化膜は面積を大きくすると寿命低下することがわかった。 
面積依存性が基板欠陥により引き起こされるとし、今回使用した SiC 基板の欠陥密度を見積もった。
基板欠陥が完全にランダムに配置しているとすると、故障率 F と面積 A 及び欠陥密度 D は次の関係
で結び付けられる。 
1-F=exp(-DA)----------（3-3 式） 
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図 3-12. 150℃から 250℃への昇温によるリーク電流の増加 
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実験結果より、φ50μm サンプルの 95%は欠陥の影響を受けていないと考えられる。そこで、式
に F=5%、電極径 50μm を代入すると、欠陥密度 D=2614 個 cm-2と求まる。すなわち、ゲート酸化
膜に影響を与える基板欠陥密度は 2614 個 cm-2程度であると考えられる。 
□5mm2の MOSFET の 95％が基板欠陥の影響を受けないためには、□5mm2の MOSFET のゲー
ト面積相当するφ2mm であるが、この面積にて 3-3 式より必要な欠陥密度を求めると、欠陥密度を 2
個 cm-2以下まで低減する必要があることになる。 
 
3-1-4 信頼性評価結果のまとめ 
SiC-MOSFET のゲート絶縁膜において、信頼性について次の知見を得た。 
１） 欠陥が影響しない小さな試料（φ50μｍ）を用いて、SiC 上の SiO2 を評価した結果、Si 上
の SiO2と同等の寿命を確保できる材料であることが確認された。 
２） SiO2 膜は、250℃の高温下でも、耐圧 10MV/cm 以上(TZDB 評価)、寿命は 107 年（TDDB
評価）と良好な結果であった。 
３） 但し、測定にて得られたリーク電流を FN 電流モデルと比較、考察することで、SiC 基板で
は、リーク電流の低下が起こり、見かけ上寿命を長くしている可能性も示唆された。今後、
さらに詳細な実験を行う必要がある。 
４） a 面上でのゲート絶縁膜信頼性の報告は本研究が初めてである。 
５） □5mm2の MOSFET を９５％の良品率で作製するための、基板欠陥密度は 2 個 cm-2以下必
要であると予測できる。 
図 3-13. 寿命の電極径依存性 
a)Si 上酸化膜 b)SiC-a 面上酸化膜 
250℃ 
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3-2 転位欠陥がゲート酸化膜寿命に与える影響 
結晶欠陥は構造的な配列の乱れであり、熱酸化によって形成される非晶質の SiO2（酸化膜）には
常識的に考えると、影響は無いように思える。つまり良い結晶からのSiO2も欠陥部分からのSiO2も、
最終的には非晶質という規則性のない物質になるからである。ところが、前節の実験結果からも、ま
た多くの研究機関からも結晶欠陥が酸化膜の寿命に影響することが報告されている 5)。 
 本節では、欠陥と酸化膜寿命について TDDB 試験と TEM による欠陥の詳細な調査を行い、その原
因を探る。 
  
前節で既に、欠陥の影響があることは、明らかである。より多くの MOS キャパシタを試作して評価を
行った。TDDB（Time Depending Dielectric Breakdown）法により寿命を測定した後に、エミッショ
ン法により破壊箇所を同定した。最後に、破壊箇所の断面 TEM により結晶欠陥を観察した。 
 
3-2-1 サンプル作製とゲート酸化膜寿命評価 
 MOS キャパシタサンプルの作製は、8°オフの 4H-SiC（0001）面 n型エピウエハを用いた。基板は、
RAF 法基板を用いた。ゲート酸化膜は、ウェット雰囲気中の熱酸化（1080℃、30 分）により作製し、
膜厚は 39nm であった。電極はポリシリコンを用い、電極径は、前節同様、φ50、100、200、400μm
である。サンプル数Ｎ＝18個×４サンプル＝72個で行った。断面図および概観写真を図3-14に示す。 
 ゲート酸化膜寿命測定は、定電圧 TDDB 法を用いた。測定結果を図 3-15 に示す。φ50μm のサンプ
ルは磨耗故障モードを示した（m=5.1）。電極径が大きくなるに従って寿命は短くなることは式 3-3 に
従うものと思われるが、図からわかるように、電極径によらず大きく 3つのモードに分かれた。図 3-13
においても何らか異なる故障モード的な傾向は見られたが、今回、（0001）面を評価することにより、
より鮮明に故障モードの違いが（欠陥の影響の違いが）現れたものと考えている。この 3つのモード
を長い順に A、B、Cと名づけた。Aモードを基準にすると、Bモードは１桁寿命が短く、Cモードは２
桁寿命が短い。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 3-14. 欠陥評価用 MOS キャパシタと評価チップし外観 
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3-2-2 破壊箇所の断面 TEM 観察 
破壊箇所を特定するため、エミッション観察と KOH 解析を行った。エミッション観察は、接合や
絶縁膜が高電界によって破壊する場合に生じる発光を検出することにより、破壊箇所を特定する手法
である。 
破壊位置をエミッション解析により特定した結果、1 つのサンプルにつき、必ず 1 つの発光点がみ
られた。これは酸化膜の破壊箇所が一箇所であることを示している。ＫＯＨによるエッチングを行い、
エッチピットを観察した結果、エミッション発光箇所には必ずエッチピットが存在した。 
破壊箇所には、必ずエッチピットが形成されていることから、確実に下地の影響を受けており、し
かも１点しか破壊されていないことから、その部分には電流が集中する強い理由が存在すると考えら
れる。 
 
破壊した全てのＭＯＳキャパシタ７２個についてＫＯＨ解析を行った結果、エッチピットの形状は
4 つのグループに分類され、やはり破壊時間とエッチピット形状には強い相関がみられた。 
図 3-15. 欠陥評価用 MOS キャパシタと評価チップ外観 
図 3-17. KOH 解析による破壊箇所の特定 図 3-16. エミッション顕微鏡解析の原理図 
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モード Cとモード Bのエッチピットには芯がみられ、モード Cのピットは底が深く、モード Bのピッ
トは底が浅かった。モード Bについては、さらに六角形のピット壁を持つものと、持たないものに分
類された。モード A にはピット芯が見られなかった。またモード A のサンプル 28 個中 3 個について
はピットも観測されなかった。 
 
 
次に、破壊箇所に形成されたピット部の断面を TEM にて観察した。サンプルは図 3-19 に示す要領
でエッチピット部を切り出し、名古屋大学にて 1000keV の加速電圧で観察した。 
 
 
 
図 3-18. 寿命と KOH エッチピット形状の関係 
図 3-19. TEM 観察用サンプルの作製 
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＜TEM 観察結果＞ 
図 3-20 に各モードの断面 TEM 観察結果を示す。それぞれ(1-100）面電子線入射のｇ＝(11-20）回折
およびｇ＝0004 回折結果を示す。まずピットの深いモード C では、ｇ＝0004 回折で非常に強いコン
トラストが得られたことから、貫通らせん転位であることがわかった。５つの試料を観察して全て貫
通らせん転位であった。次に転位芯のある浅いピットのした（モード B）はｇ=11-20 回折でピット
下から転位が走っているのが観測され、ｇ＝0004 回折では、消えたことから、貫通刃状転位で 
あることが判明した。ピット形状として６角形壁と円形壁のものについては、共に貫通刃状転位であ
りなんら違いは見られなかった。最後にモード A と呼んでいる寿命が長く、転位芯が観測されないピ
ットが観察された箇所の TEM 観察であるが、図に示すように TEM 観察からは転位と考えられる欠
陥は見当たらなかった。転位芯のないピットについては、基底面転位、あるいは研磨痕が考えられる。 
破壊の起点になったかどうかについては 28 個中 25 個にピットが観察されていることから、何らかの
起点になったと考えられる。しかし、25 個中 3 個はまったくピットも観察されないことから酸化膜
寿命への影響としては、ほぼ欠陥無しと同等、極めて影響は少ないと判断できる。 
 
 
以上まとめると 
モード A 破壊解析から、基底面に存在する基底面転位あるいは研磨痕は、破壊の起点になる可能性は
あるが、寿命にはほぼ影響せず。存在しても SiC 本来の寿命に近いと考えられる。 
モード B の破壊解析から、貫通刃状転位は寿命を１桁低下させる。ピット形状による違いはなかった。 
モード C の破壊解析から、貫通らせん転位は寿命を２桁低下させることが判明した。 
図 3-21 にそれらをまとめた。今回解析したサンプル全７２個中４点について、貫通らせん転位が観
測されないのにもかかわらず寿命が２桁低いものが存在した。これらについては、これ以上、破壊箇
所を調査しても原因はつかめない。確実にそこで破壊されているがそこには欠陥が存在しないことか
ら、欠陥以外に原因が存在することを意味している。今後の、課題である。 
 
 
 
 
図 3-20. 各モードの断面 TEM 観察結果 
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図 3-21. グルーピングした TDDB 寿命と結晶欠陥との関係 
（KOH エッチピット、断面 TEM 像により分離） 
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3-2-3 欠陥と酸化膜破壊のメカニズムの考察 
 
前項で欠陥の種類と酸化膜寿命の関係は明らかになった。SiC 結晶中に特定の欠陥があると、そこ
から形成された酸化膜に影響があり破壊に繋がることは明らかであるが、なぜ結晶中の欠陥が、酸化
膜を破壊に至らしめるのかは依然、不明である。ここでは、そのメカニズムに関して考察を進める。 
酸化膜寿命は、3-1 節の結果では、注入電荷量に比例する。従ってリーク電流が大きいはずである。
酸化膜のリーク電流が大きくなる原因として次のような要因が考えられる。 
①～③については、酸化膜の性状そのものが変質しているという仮説 ④は欠陥により酸化膜の形
状が変化しているという仮説である 
① 酸化膜構造---欠陥周辺はひずみが大きいので、酸化膜構造が異なる Si、C のボンディング、
Vacancy 構造に何らかの変化が生じるとすれば、局所的に電子が局在し電流パスになる可能性は
ある。 
② 酸化膜中の不純物---欠陥の周りは不純物が拡散しやすいので酸化過程でその不純物を取り込め
ば、不純物準位を形成し、局所的にバンドギャップを狭め、電流パスとなる。 
③ 酸化膜中の残留カーボン濃度---酸化はカーボン抜け過程を伴うが、欠陥によるひずみ等、カーボ
ンの抜けが抑制されれば、残留カーボンとなる。 
④ 凹凸による電界集中---上記の歪みのため、酸化膜/SiC 界面または酸化膜/電極界面酸化膜厚さに
変化があり、その凹凸による電界集中が起こり、局所的にリークパスとなる。実際はエピタキシ
ャル膜を形成する際に、前処理として水素清浄化処理を行うが、欠陥部分において KOH に比べれ
ば非常に小さいが水素エッチングによる凹凸は観察されている。 
 
①～③については ESR,STS,エリプソメーター、ラマン分光等で観察する手法はあるが、今回のよう
に局所的な観察は非常に困難である。④については、原子間力顕微鏡（ＡＦＭ）等により表面凹凸が
評価できるので、表面凹凸の影響を調査可能である。そこで、次節では、表面凹凸の酸化膜寿命に及
ぼす影響と改善策について検討した結果を述べることとする。 
 
3-2-4 転位欠陥の影響まとめ 
 本研究にて、貫通転位欠陥はゲート酸化膜寿命を低下させることを明らかにした。中でもらせん転
位は大きく寿命を低下させ、低下量は磨耗故障時間と比較して約２桁であることがわかった。 
本研究の一部は文部科学省・先端研究施設共用促進事業の援助を受けて行われた。 
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3-3 表面凹凸の影響 
 
貫通転位欠陥の存在するエピタキシャル膜の表面には、ナノスケールのピット（ナノピット）が形
成され SBD のリークの原因になることが報告されている 6)7)。ゲート酸化膜においても同様にリーク
の起因となり、寿命を低下させている可能性がある。それが正しければ、貫通転位欠陥が存在しても、
エピタキシャル表面を平坦化できれば、酸化膜寿命を向上することが可能であるといえる。そこで、
エピタキシャル表面上のピットの平坦化と、平坦化による酸化膜寿命の向上を検討した。更には、プ
レーナ型 MOSFET に比べ、セルピッチ微細化等により低オン抵抗化が可能なトレンチ型 MOSFET におい
ても、トレンチ加工後のトレンチ側面の凹凸の平坦化と、平坦化による酸化膜寿命の向上を検討した。 
 
3-3-1 CARE 法によるナノピット平坦化 
 
 SiC 表面の平坦化の手法として、大阪大学のグループが触媒基準エッチング法（CARE: 
Catalyst-Referred Etching）8)による研磨の有効性を報告している。本項では、同手法（CARE 法）
によるナノピット平坦化を検討した結果を報告する。 
（ⅰ）検討の手順 
 RAF法にて作製した3インチSiCウエハにエピタキシャル層を成膜し、表面を光学顕微鏡にて観察、
ナノピットの位置を同定した。同定したピットの内、面内 5点（ウエハの上端部①、中心部②、左端
部③、右端部④、下端部⑤）を選定し、ピットの深さを光学式表面形状評価装置（Zygo）により評価
した。次に、ウエハの表面を CARE 法により平坦化し、再度 Zygo によりピット深さを評価した。さら
に、ピットが観察されなくなるまで CARE 法による平坦化と Zygo による深さ評価を繰り返した。 
（ⅱ）検討の結果 
 ウエハ中心部②のピットに対して、Zygo により深さを評価した結果を図 3-22 に示す。イニシャル
では 20nm の深さが観察された。CARE 法により表面を 25nm 研磨するすると、ピットの深さは 8nm に低
減し、合計 50nm 研磨するとピットは消失した。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 3-22. Zygo によるピットの深さ評価結果（ウエハ中心部②） 
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面内全 5点のピット深さと研磨量の関係を図 3-23 に示す。45～60nm 研磨することで、深さ 15～21nm
のピットがすべて平坦化（～2nm）された。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 3-23. ピット深さと研磨量の関係 
 
 以上より、エピタキシャルウエハ表面上のナノピットが CARE 法によって平坦化できることがわか
った。 
上端部①
中心部②
左端部③
右端部④
下端部⑤
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3-3-2 平坦化による酸化膜寿命の向上 
 CARE 法によってナノピットを初めとする凹凸形状を平坦化すると、凹凸部での電界集中が緩和され、
ゲート酸化膜寿命の向上が期待できる。本項では、CARE 法によるエピ表面平坦化加工が酸化膜寿命を
向上する効果を検証した結果について報告する。 
 
（ⅰ）ウエハの準備 
 RAF 法にて形成した 3枚の 3インチウエハに n型のエピタキシャル膜を形成した。3枚の内、1枚の
表面を CARE 法により研磨し平坦化した。研磨量は、ナノピットが十分平坦化される様、119nm とした。
別の1枚は、比較のため、平坦化技術として広く用いられている酸化クロムによるCMP研磨を施した。
ウエハの水準表を表 3-1 に示す。 
 
表 3-1. ウエハ水準 
 ウエハ 1 ウエハ 2 ウエハ 3 
エピ後平坦化 無し CMP CARE 
 
（ⅱ）酸化膜寿命評価の要領 
 平坦化したエピタキシャルウエハの表面にプレーナ型の MOS ダイオードを形成し、TDDB 法により寿
命を評価した。 
（ⅲ）MOS ダイオードの作製 
ゲート酸化膜は、パイロジェニック法（1080℃、300 分）によりエピタキシャル膜表面を熱酸化し、
40nm の熱酸化膜を形成した。熱酸化膜の表面に Doped-Poly-Si を成膜、パターニングし、ゲート電極
を形成した。ゲート電極のサイズは、φ50、100、200、400、1000um とした。ゲート電極形成後、層
間絶縁膜を BPSG により形成し、表裏面に配線用金属電極を形成した。サンプル断面図を図 3-24 に示
す。 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 3-24.サンプルの断面図 
（ⅳ）寿命の評価 
寿命は定電圧 TDDB 法により評価した。印加電界は 9.2MV/cm、基板温度は 250℃とし、それぞれの
電極サイズのサンプルにおいて故障時間と故障率の関係を評価した。各サイズの故障率を、キラー欠
陥密度のガウス分布を仮定し、φ50um での故障率に換算して一つのワイブル曲線上にプロットした。 
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（ⅴ）酸化膜寿命の評価結果 
結果を図 3-25 に示す。CARE 処理は平坦化加工無しと比較し、長寿命領域の素子の割合が大きいこ
とが分かった。同様に CARE 処理は CMP 処理と比較しても長寿命領域の素子の割合が大きく、TDDB 特
性を向上させる効果があることが分かった。これは、CARE 処理によりエピタキシャル表面の凹凸が平
坦化され、凹凸部への電界集中が緩和されたためと考えられる。以上より、CARE 法による表面平坦化
手法は、ゲート酸化膜寿命の向上に有効であり、特に CMP 処理よりも効果が大きいことが分かった。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 3-25. 酸化膜寿命の評価結果 
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3-3-3 トレンチ型 MOSFET における平坦化効果 
 SiC トレンチ型 MOSFET は、高いチャネル移動度、セルピッチ微細化、JFET 抵抗がないなどの
利点から、低オン抵抗化に向いたデバイスとして開発が進められている。プレーナ型 MOSFET につ
いては既に市販が始まっているが、トレンチ型 MOSFET はまだ市販されていない。理由の一つとし
てトレンチ型 MOSFET のゲート酸化膜寿命が十分でないことが挙げられる。 プレーナ型 MOSFET
のゲート酸化膜は、CMP などでラフネス制御された（0001）面、あるいは（000-1）面上に形成さ
れる。 図 3-26 にトレンチ型 MOSFET の断面構造を示す。
トレンチ型 MOSFET のゲート酸化膜は、トレンチ側面上にゲ
ート酸化膜を形成するが、トレンチはドライエッチングで形成
されるため、エッチングにより凹凸が発生する。トレンチ型
MOSFET でのゲート寿命保証のためには、トレンチ側面凹凸
の平坦化が求められる。Si プロセスではエッチングダメージ
や凹凸平坦化のために、エッチング後に犠牲酸化や H2アニー
ル、Chemical Dry Etching （CDE）などの後処理プロセスが
広く行われる。SiC プロセスにおいても、そのような後処理プ
ロセスは必要で、犠牲酸化や SiH4/Ar アニールプロセス 9) に
よるトレンチ側面凹凸の改善結果が報告されている。この後処
理プロセスにおいて、Si で広く行われている CDE は、これま
で SiC でほとんど報告されていない。本項では、CDE のトレ
ンチ側面凹凸に対する平坦化効果と、ゲート酸化膜信頼性に与える効果について報告する。 
 
（ⅰ）原子間力顕微鏡によるトレンチ側面の凹凸評価 
CDE によるトレンチ側面凹凸の変化を原子間力顕微鏡（AFM）で行った。評価したサンプルは以
下のとおりである。ｎ型、4°オフの 4H-Si 面 SiC 基板に Inductive Coupled Plasma (ICP)によるド
ライエッチングによりトレンチを形成した。ここでは（1-100）面をトレンチ面とする面方位にトレ
ンチを形成した。トレンチ形成後後処理プロセスとして、CDE によりトレンチ側面を 100nm エッチ
ングした。またリファレンスとして、アズエッチング状態のサンプルおよび、トレンチ形成後に犠牲
酸化を行ったサンプルも観察を行った。犠牲酸化では、トレンチ側面を 50nm 熱酸化した後、フッ酸
により犠牲酸化層を取り除いた。 
図 3-27 のトレンチ断面 SEM 像において、今回 AFM 評価を
行った箇所を示す。本評価ではトレンチ側面を断面出しし、図
3-27 に示した部分を露出させ AFM により直接観察を行った。 
AFM によるトレンチ側面評価結果を図 3-28 に示す。まずア
ズエッチングでの凹凸は、Ra で 1.4nm、Peak to Valley (P-V)
で 12.5nm であった。犠牲酸化処理後は Ra=2.3nm 、
P-V=29.3nm であった。この結果は犠牲酸化にはトレンチ側面
凹凸の改善効果がないことを示唆している。一方、CDE 後の凹
凸は Ra で 0.33nm 、P-V で 4.2nm であり、トレンチ側面の凹
凸が劇的に改善された。凹凸が改善する原因については、よくわかっていないが、CDE はケミカル
性のエッチングであることから、（1-100）面が自己整合的に現れ、その結果側面の平坦化ができたと
考えている。 
図 3-27. トレンチ側面観察部 
AFM 観察部 
図 3-26. トレンチ型MOSFET構造 
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（ⅱ）トレンチ型ＭＯＳＦＥＴにおけるゲート酸化膜の信頼性評価 
以上から、CDE にはトレンチ側面凹凸の改善効果があることがわかったが、実際に MOSFET を
製作しゲート酸化膜信頼性評価を行った。信頼性評価を行うために、4°オフ 4Ｈ-ＳｉＣ基板上に
アクティブ面積が 200×130um 2 のトレンチ MOSFET を試作した。トレンチ形成後の後処理とし
ては、ＡＦＭ評価を行ったものと同じく CDE と犠牲酸化を行った。ゲート酸化膜は堆積により形
成し、堆積後 NO-Post Oxide Anneal を行っている。信頼性評価としては、TZDB および TDDB を実
施した。 
 図 3-29 に TZDB 評価結果を示す。CDE を行った場合と行わない場合でゲート酸化膜の破壊電界
は、8.5MV/cm で同一である。リーク電流が立ち上がる電界強度に着目すると、犠牲酸化を行った
デバイスでは 2.7 MV/cm でリークが始まるのに対して、CDE を行ったデバイスでは 4.7 MV/cm で、
CDE を行ったデバイスのほうが、高電界までリークが抑制されている。これは、CDE によるトレ
ンチ側面凹凸改善により、ゲート酸化膜への局所的な電界集中が緩和されたためと考えられる。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 3-28. トレンチ側面のＡＦＭ像 
(a) アズエッチング (b) 犠牲酸化後 (c) CDE 後 
P-V=12.51nm P-V=29.25nm P-V=4.20nm 
図 3-29.  RT でのＴＺＤＢ評価結果 
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 図 3-30 に TDDB 評価結果を示す。TDDB の印加ストレスは 7.9 MV/cm、250℃である。CDE
処理デバイスは犠牲酸化処理デバイスよりも２桁長寿命である。TZDB のときと同じく、CDE によ
るトレンチ側面凹凸の改善によりゲート酸化膜への局所的な電界集中が緩和されたためと考えら
れる。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
以上のように、CDEはトレンチ側面凹凸の改善およびトレンチ型MOSFETでのゲート酸化膜寿命に効
果があり、SiCトレンチ型MOSFETの実用化に有効なプロセス技術である。 
 
 
 
 
 
 
 
犠牲酸化処理
CDE 処理 
図 3-30.  250℃, 7.9MV/cmでのＴＤＤＢ評価結果 
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3-3-4 表面凹凸の影響まとめ 
 プレーナ型 MOSFET において、CARE 法によるエピタキシャル表面平坦化手法は、ゲート酸化膜
寿命の向上に有効であることを明らかにした。同時に、トレンチ型 MOSFET においても、CDE 処
理によるトレンチ側面平坦化により、ゲート絶縁膜の寿命を向上させることを明らかにした。これら
は、表面凹凸の平坦化によりゲート絶縁膜への局所的な電解集中が緩和されたためと考えられる。 
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４.結晶欠陥のデバイス特性への影響 
トランジスタ、ダイオードなどのデバイスは、エピタキシャル膜上に、半導体プロセス（フォトリ
ソグラフィー、金属蒸着など）を行うことによって形成される。そのエピタキシャル成長（エピ膜）
はステップ制御エピタキシー技術 1）により成長されている。このエピ膜中に、結晶欠陥があると、デ
バイスの特性（耐圧、逆方向リーク、ライフタイム等）を悪化させる。 
多くの研究機関で、結晶欠陥の種類（貫通らせん転位、刃状転位、基底面転位など）とデバイス特
性への影響を報告しているが 2～6)、詳しいことはわかっていない。その理由として、SiC 基板に欠陥
密度が多いため、その上に形成したエピ膜にも多くの欠陥が継承され、個々の結晶欠陥とデバイス特
性を関連付けることの妨げとなっているからである。  
我々は２章で述べたように、ＲＡＦ法により低欠陥密度の SiC 結晶を実現し、個々の欠陥とデバイ
ス特性との関連付けが可能となった。その結果、今まで同じと見なされていた結晶欠陥にも構造的に
違いがあり、デバイスへのリーク特性も異なることを見出した。 
本章では、貫通らせん転位の微細構造の違いと pn 接合リークとの関係を高分解能 TEM の観察結
果とシミュレーションによる両面から議論する。 
 
4-1 pn 接合リークへの欠陥の影響 
４H-SiC パワーデバイス中の貫通らせん転位は、デバイスの特性劣化、信頼性劣化の原因とも報告
されているが、詳細は不明な点が多い。最近では<11-20>方向のバーガースベクトルを含んだ複合貫
通らせん転位（b=±n<0001>±m/３<11-20>（n=1,2,･･ m=0,1,2･･））が Dudley7～8)らによって報告
されている。  
MOSFET の pn 接合部の電流リークに関してイオン注入の影響が存在することは既に報告されて
いるが 9)、我々は RAF 法 10)を用いた高品質なウエハを用いることによりサイズφ500μｍのメサ構造
pn 接合素子を用いて、貫通らせん転位ひとつひとつの座標を特定し、それぞれの MOSFET の特性
劣化への影響を詳細を調査した 11)。 
その結果、すべての貫通らせん転位にイオン注入の影響が一様に出るのではなく、同一素子内でも
イオン注入による逆バイアスリーク電流の程度は、個々の貫通らせん転位により異なることを見出し
た。同一素子内であることからイオン注入の条件は同一と見てもよい。従ってなんらか、らせん転位
構造に違いがあるものと推定した。 
本節では、リークが大きい貫通らせん転位とリークが少ない貫通らせん転位の構造的な違いを明ら
かにし、その構造的な違いがどのように 4H-SiC の pn 接合リークに影響するのかを議論する。 
 
4-1-1 pn 接合部におけるイオン注入と貫通らせん転位の関係 
まず始めに、これまでに行ってきた SiC-MOSFET におけ
る欠陥解析の背景と結果をまとめる。ゲートオフ時はゲート
に 0V 印加することで、チャネルが空乏化しドレイン電圧を
かけても耐圧の値までは、（漏れ電流以外は）ドレイン電流は
流れないが実際はリーク電流として、電流が流れてしまう。
この逆バイアスドレインリーク電流を引き起こす要因の 1 つ
が貫通らせん転位（TSD）ということは多くの研究機関から
報告されている 12)。   図 4-1. MOSFET 構造 
ｹﾞｰﾄ酸化膜
電子の 
流れ 
Vg = 15V 
電流 Id
ドレイン 
pﾍﾞｰｽ 
nドリフト 
n+ 
Vd
ソース ゲート 
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我々は MOSFET の逆バイアスリーク部を特定するためにエミッション顕微鏡を用いてリークによ
る発光部を観察した結果、高濃度 Al イオン注入を施した部分でリークが発生していること発見した
（図 4-2）13)。その部分を KOH エッチングすると非常に深いエッチピットが得られた。 
 
 
このピットの下にある転位を断面 TEM で観察した結果、貫通らせん転位であった（図 4-3）。 
さらに、解析を進めるため、Ａｌ
イオン注入濃度を３水準振ったエ
ピ膜により形成した pn 接合ダイオ
ードをそれぞれ 28 個作製し（サイ
ズもそれぞれ□3ｍｍ、□1.5ｍｍ、
□0.6ｍｍ作製）、その逆方向リーク
特性を詳細に調査した。Ａｌイオン
注入濃度はそれぞれ１Ｅ２０/cm2
と１Ｅ２１/cm2 とした。結果は図
4-4、図 4-5 に示すように、リーク
の差が顕著に現れ、高濃度イオン注
入の影響は明らかであることが確
認された。 
リーク素子の KOH エッチングに
よるエッチピットは深くえぐれて
おり、断面 TEM での形状もこれま
でに観察したことのない特異形状
であった。これを特異ピットと呼ぶ。 
 
一方、非リーク素子のピットは 28 素子全て通常の円錐状のくぼみ形状であった。リーク素子 28
個を詳細に調査した結果、図 4-3 に示すように、同一の素子内にリークする箇所とリークしない箇所
を持つ素子も存在し、その KOH エッチピット形状は同様に特異ピットと通常ピットであった。 
この結果は、高濃度イオン注入が、特異ピットを作りリークさせるのではなく、貫通らせん転位に
は、高濃度イオン注入によりリークを引き起こし KOH エッチピットが特異ピットとなる貫通らせん
転位とリークを起こさず通常ピット形状をした貫通らせん転位が存在することを意味している. 
図4-2 MOSFETリーク部 （a）外周部写真 （b）断面構造図  
(a) (ｂ) 
ｴﾐｯｼｮﾝ部 非ｴﾐｯｼｮﾝ部
2μm
108°
5°
109
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転位
100μm
KOH後
の素子
リークあり部
リークなし部
ｴｯﾁﾋﾟｯﾄ断面
図4-3.  KOH後のエッチピットの断面TEM
高濃度イオン注入した素子の中にもリークする転位と、しない転位が存在する。
（a）リークピット：深くえぐれた特異ピット6/6（b）非リークピット：浅い
ピット2/2リークしない刃状転位ピットも同様形状
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リークする転位とリークしない転位があるならば、もっと素子面積を小さくしてやれば、同一素子
に同じ欠陥が混在することなく良し悪しが明確になるはずである。図 4-6 は、素子面積が 0.6ｍｍの
結果を示す。完全に２極分離はしなかったが、あきらかに欠陥がデバイス特性に影響することを示し
ている。 
以後、リークが大きい転位を（Leakage Dislocation）、L 転位と呼ぶ。また、リークが無視でき
るほど小さい転位を（negligibly Leakage Dislocation）、nL 転位と呼ぶ。 
 
4-1-2 異なる貫通らせん転位構造の考察 
リークするものについては、KOH エッチングにより激しく深く削れていることから、転位周辺の
結晶状態が大きく変調していると考えられる。その構造的な変調はイオン注入により起こっていると
容易に推測できる。Al の偏析による構造変調がもっとも考えやすいが、Al の濃度が薄く、転位周辺
との濃度差を分解するだけの分析手段が無く、実際分析してみたが実証できなかった。ただし同一素 
 図 4-7. らせん転位周辺の構造変調イメージ 
図 4-4. pn ダイオードのリーク(1E20cm-3) 図 4-5. pn ダイオードのリーク(1E21cm-3) 
図 4-6. pn ダイオードのリーク(１E2１cm-3) 
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子内でも変調するものと変調しないものが存在することから、単純にイオン注入による Al 偏析の構
造変調ではなく、貫通らせん転位そのものが構造的に異なると推定した。 
貫通らせん転位構造が異なるとすれば、図 4-8 に示す２つの可能性が考えられる。ひとつはリーク
する貫通らせん転位が大きなバーガースベクトルを有するケースが考えられる。通常 SiC はバーガー
スベクトル 1c 注１）と 2c はらせん転位の状態であり、3c 以上のバーガースベクトル（ｂ＝±n<0001>
（n=3,4・・））を持つ欠陥は歪を緩和するために中空状の欠陥、いわゆるマイクロパイプ欠陥を形成
すると考えられている。つまり上記のリークの違いは 1c と 2c の違いと考えられる。但し、2c バーガ
ースベクトルを持つ貫通らせん転位は今まで、誰も観察した例は無く存在しないのではないかとも言
われている。したがって、もう一つの可能性として、転位に複合されるａ成分歪み（貫通刃状成分の
歪）の違いによるものではないかと推定した。 
 
 
 
 
以下、リークする転位としない転位について高分解能 TEM 観察（暗視野、明視野、収束電子顕微
鏡法、ウィークビーム法等）で微細構造、歪み方向、大きさについて詳細を解析した。 
 
 
 
注１） 
1c、2c とは、らせん転位のバーガースベクトルの大きさを示す。４H-SiC の基本格子の c 軸の長
さである 1.008nm（図 1-2、図 1-4 における４層の長さ）を 1c と言う。1c らせん転位とは転位芯の
廻りを一周すると４層分ずれているらせん転位を示す。
図 4-8. 構造変調の可能性検討 
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4-2 らせん転位の微細構造観察 
 
4-2-1. 評価方法 
本研究では、詳細な微細構造を高分解能で観察できる名古屋大学の超高圧透過電子顕微鏡
H-1250ST (加速電圧：1000ｋV）を主に用いた。 
(ⅰ)試料作製 
 
 
 
 
観察した貫通らせん転位は、[11-20]方向に c 軸が 4°傾いている 4H-SiC ウエハを用いて作製したデ
バイスから切り出したものである。したがって転位はｃ軸に対して[11-20]方向にやや傾斜している。 
溶融 KOH 法( 480℃、10min 条件 ）のエッチピットの位置とエミッションで特定したリーク位置
が一致することを確認後、ピットの中心部を含む厚さ約１μｍの薄片にＦＩＢ加工した。  
断面試料はリーク有り/無し共に大部分は｛1-100｝面で切り出した。一部、方位確認用として{11-20｝
面でも切り出した。転位の微細構造観察は暗視野法、明視野法、ウィークビーム法を用いて断面観察、
平面観察を行った。断面 TEM 観察では[1-100]方向から電子ビームを入射し、それぞれ [11-20]、
[0001]方向の歪みを特定した。転位の歪みの方向、大きさについては、LACBED（大角度収束電子回
折法: large-angle convergent-beam electron diffraction）を用いて行った。また、歪みの方向に関し
ては平面観察（[0001]方向から電子ビームを入射）によりｇベクトルを<1-100>方向、<11-20>方向
でパラメータに変化させ観察することで、歪みのｃ軸垂直方向を確認した。 
 
(ⅱ) 大角度収束電子回折法（LACBED） 
 
転位の一部を観察する目的ではなく転位線の広範囲における歪場を観察することを目的としてい
ることから、試料面上に電子線を Focus させず、試料の上または下で Focus させる large-angleCBED
法 13) 14)を用いた（DefocusCBED 法とも言う）。図 4-10 に通常の制限視野電子線回折（SAD 法）と
収束電子回折（CBED 法）の光線図を示す。SAD 法では平行な電子線を試料に照射し、その結果鋭
い斑点状の回折図形が得られる。CBED法では開き角10-2radの円錐状の電子線を試料の微小領域(～
10nmφ)に入射することにより、入射電子線の開き角に対応してディスク状の回折図形（ライン）が
得られる。 
通常、SAD 法で得られるラウエ斑点の ZOLZ(Zero Order Laue Zone)反射に対して、CBED 法で
は、開き角をもった電子線を入射することにより、高次ラウエ帯 HOLZ(Higher Order Laue Zone)
反射が観測される。これは、結晶の対象性に沿って３回対称、６回対称のライン上の回折線となる。
今回の転位の歪みの解析は、この HOLT 線が転位と交差することにより影響を受けることを利用し
図 4-9. FIB 加工 
（a）加工の方位は（0001）面（1-100）面（11-20）面を(b)Ga+イオンでμオーダー加工 
（c）エッチピットの中心を加工する 
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た解析手法である。LACBED でらせん転位、刃状転位を観測するときの回折線のイメージを図 4-11
に示す。(a)はらせん転位に垂直方向から焦点をはずした電子線を照射したときの回折を示す。 らせ
ん転位の場合、転位線を挟んで両側でズレが逆転しているので、LACBED の回折線（HOLZ 線）は
歪み方向にスプリットを起こす。一方、刃状転位の場合は、図からもわかるように広がる方向にスプ
リットを起こす。 
 
 
 
 
図 4-12 は、電子線の入射とサンプルの位置関係および、回折線がスプリットした様子を示している。 
転位による歪みの大きさにより HOLZ 線は複数本に分かれていることがわかる。この分解した交差
点の数 n（明るい線と明るい線の間の黒い部分を１交差点として数える）と回折ベクトル g とバーガ
スベクトル b の間にはｇ・ｂ＝n の関係式（回折ﾍﾞｸﾄﾙとﾊﾞｰｶﾞｰｽﾍﾞｸﾄﾙの内積が回折線の分裂の数と
一致するという計算式）が成立する。１つの回折に対して１つの関係式が得られる。したがって、図
4-12 に見られるように複数の回折線を観察し、回折ベクトルに対する HOLZ 線の分解した本数を測
定することで、連立方程式をたて、解くことによりバーガースベクトルを決定できる。 
ここで回折ベクトルをｇ＝[a b c]、バーガースベクトルをｂ＝[u v w] の３指数で表す。 
直交座標の面指数(u,v,w)⇒六方晶の面指数(h,k,i,l)については、 
h=(2u-v)/3 、k=(2v-u)/3 、i=-(u+v)/3 、l=w で変換すればよい。 
 
図 4-11. 転位があるときの LACBED のずれ
（a）らせん転位の場合（ｂ）刃状転位の場合 
図4-10. CBEDの電子線光線図 
  (a)制限視野電子回折（SAED) 
  (b)収束電子回折（CBED) 
(b) (a) （a）           （b） 
大角度収束電子線回折（LACBED)
電子線 
図4-12. LACBED HOLZ線スプリット 
 右写真に示すように回折線が歪みにより複数にスプリットする 
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(ⅲ) 電子線ウィークビーム法（WB） 
 
電子線ウィークビーム法は、名古屋大学の超高圧透過電子顕微鏡
（図 4-13）日立製 HS125、1000ＫＶを用いて行った 15)。 
ウィークビーム法は図 4-14 に示すように転位芯の近傍の歪んだ
格子面に回折を起こさせて観察することで、より分解能を高めて観
察できる手法である。図 4-15 回折条件を示すものであるが、(a)（b）
の円弧はエバルト球を示す。(a)は通常の回折条件であるエバルト球
上に入射点とｇが乗っている。一方、ウィークビーム法では、（b）
のように回折条件を外す（歪んだ面に合わせる）ことより、転位近
傍の逆格子点の分解能を上げる手法である。 
(c)はそのイメージを示している。 歪んだ格子を基準に回折するた
め、その周辺の歪んだ領域は精度が上がるということになる。 
4H-SiC では貫通らせん転位の格子のずれが 1nm 程度と仮定する
と、歪んだ格子面で回折させるための歪み角度が 6°程度である。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 4-13. 超高圧透過電子顕微鏡
図 4-14. ウィークビーム法の原理 図 4-15 暗視野法とウィークビーム法のエワルド球 図4-15. 暗視野法とウィークビーム法のエバルト球
(a)暗視野法に用いられる回折条件、円弧はエワルド球を示す。 
(b)ウィークビーム法に用いられる回折条件。高次の回折波(3g)を励起す
ることで、転位近傍に回折条件を合わせる(c)転位芯の模式図 
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4-2-2 LACBED 法による貫通らせん転位の歪と大きさの観察結果   
 
図 4-16 は nL 転位を含んだ異なった逆格子ベクトルからの暗視野 LACBED 像である。ここで、
D と L は転位ラインとラウエ反射ライン（HOLZ 線）をそれぞれ示している。4-2-1（i）で説明した
ように、転位がラウエ反射ラインと交差すると変位ベクトル（バーガースベクトル）の絶対値に応じ
たノード（交差点）が現れる。そして、逆格子ベクトル ghkl が転位のバーガースベクトルｂuvw と交
差すると、ノードの数 n は、ghkl・buvw＝n という関係になる。 
転位が複数のラウエ反射ラインと交差するところで、それぞれノードの数を観察した。図 4-17 は
図 4-16 を拡大し HOLZ 線のノードの数を数えた。写真の白色のラインと白色のラインの間の暗い部
分の数であり、写真では黄色でその No を示している。例えば、g11・16を持つ nL 転位の交差の場合、
15 個のノードが現れた（明るい縞模様の間の暗い部分を一つのノード（交差点）として数えた）。 
この場合、方程式は以下のようになる。 
u+v+16w=-15（g11・16反射） 
同様に他の回折交差点を数えて関係式を作った。 
u+v+12w=-11（g11・12反射） 
2u+v-10w=-12（g21・10反射） 
2u+v-11w=-13（g21・11反射） 
という式が成立する。 
連立方程式を解くことにより、我々は、b＝[-10-1]を得た。直交座標の面指数(u,v,w)⇒六方晶の面
指数(h,k,i,l)の変換式、 h=(2u-v)/3 、k=(2v-u)/3 、i=-(u+v)/3 、l=w で変換すると、通常、我々が
使用する４指数表記では、b＝1/3[2-1-13]となった。 
通常、六方晶のらせん転位は１ｃである[0001]のバーガースベクトルを持っているので、 
つまり、b＝1/3[2-1-13] ⇒ [0001]+1/3[2-1-10] となる。 
nL 転位（リークが少ない転位）は、[0001]成分に加え、1/3<11-20>成分を持っていることがわかっ
た。この結果は、昨年１２月に報告された JFCC 菅原らの観測結果と同様であった。 
 
一方、L 転位（リークが大きい転位）ついての LACBED 評価結果 16)を図 4-18、図 4-19 示す。 
その結果は 
u+v+16w=-16（g11・16反射） 
u+v+12w=-12（g11・12反射） 
u-17w=16（g10・17反射） 
u-16w=15（g10・11反射） 
という式が成り立ち、 
この連立方程式を解くことにより、b＝[-11-1]を得た。４指数表記を用いると b＝[-110-1]となる。 
つまり L 転位（リークが大きい転位）は、[0001]成分に加え、<1-100>成分を持っていることになる。 
このように、[1-100]刃状成分を持つタイプの貫通らせん転位（TD）は、今回、その存在が初めて確
認されたといって良い。 
貫通らせん転位のバーガースベクトル[0001]に複合する刃状成分は、今まで 1/3<11-20>とされてき
たが、<1-100>の複合転位は今まで報告がない。しかも、リークに大きく影響する極めて重要な結果
を得ている。確実にその方位を確認するために、次に平面での高分解能 TEM 観察を行った。 
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1121⋅
1021⋅
1 1 ・ 16
1 1 ・ 12
D
D
D
D
L
L
L
L
図 4-16. nL 転位の LACBED 回折像 
図 4-17. nL 転位の HOLZ 線の観察 
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1710 ⋅
1610 ⋅
1 1 ・ 16
1 1 ・ 12
D
D
D
D
L
L
L
L
図 4-18. L 転位の LACBED 回折像 
図 4-19. L 転位の HOLZ 線の観察 
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4-2-3. 平面 TEM による観察結果 
 
LACBED の結果を確認するために、平面観察用の試料を用いて平面観察を行った。試料は基底面
（0001）に対してほぼ平行になるようにした。図 4-21 と図 4-22 はそれぞれ nL 転位および L 転位の
コントラスト試験の結果である。ここで貫通らせん転位は線分のコントラストとして観察されている。
これは試料が（0001）に平行であるのに対して、貫通らせん転位がｃ軸に対して傾斜しており、その
透過投射像を観測するため線分となる。（0001）面内の g ベクトルを変えて、見えなくなる（見えに
くくなる）方位を観察することにより歪みの方向を確認する。 
 
第一にわかることは、ほとんど全ての反射にお
いて、使われている反射 g が（0001）面内にある
にもかかわらず、ｎL および L 転位が強く観測さ
れているのが一見してわかる。 b=[0001]ならば、
（0001）面内のいずれかの g 反射により、perfect
に g･b= 0 が成立し、完全に見えなくなる。その場
合、完全な pure 貫通らせん転位（TSD）といえる。 
この場合、（0001）面から少し傾斜しており、
Eshelby twist [シェルビー捻れ] により、白黒のコ
ントラストだけが現れる。もちろん、ｎL 転位も 
L 転位も pure ならせん転位ではないとも言い切れない。 
図 4-21 と図 4-22 をよく観察してみると、g=10-10 で nL 転位が消え（図 4-21）、g=11-20 で L 転位
が消える（図 4-22）。このことは、g とは垂直な方向の成分を持つことになるので、ｎL 転位の b は
[1-210]に平行な成分を持ち、L 転位の b は[1-100]に平行な成分を持つことを示している。これらは
LACBED の結果と一致しており、ｎL 転位および L 転位の b はそれぞれ３指数表記で[-10-1] と
[-11-1]であることを示している。 
第２に、転位の投影像が点でなくて線であり、電子ビームの入射方向 B がほぼ[0001]方向に平行であ
るので、転位は[0001]方向に平行ではないし、ｇベクトルと線分の方向をみても、ｂと転位の方向が
一致していないと言える。 
平面観察においては、ｎL 転位（リークしないピットの観測）2 点、L 転位（リークするピットの観
測）2 点についても同様な結果が得られており、リークにはｃ軸垂直成分が非常に強い相関で関わっ
ていることは、先の LACBED の結果も合わせ確実である。 
 
◆リークの大きいらせん転位の歪は、ｂ=[0001]+ <1-100>を持つ 
◆リークの少ないらせん転位の歪は、ｂ=[0001]+ 1/3<11-20>を持つ 
 
上記の結果は、二つの意味で新しい知見の発見であると言える。一つは、貫通らせん転位のｃ軸垂
直成分は、いままで Dudley7,8) JFCC16)などからの報告はあったが、<1-100>成分の存在は、今回、
初めて明らかにされた。二つ目は、それらがデバイスリーク特性と強い相関を持っており、かつ貫
通らせん転位の微細構造に関連付けられたのも初めての知見である。17) 
    
 
図 4-20. ピット断面と平面観察の方位
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図4-22 L転位の平面TEM観察
g
(c)g=1-100
g
(e)g=10-10
g
(b)g=1-210
g
(a)g= 0-110
g
(d)g=2-1-10
g(f)g=11-20歪み[1-100]
転位がほぼ消えた
0.2μm 0.2μm 0.2μm
0.2μm 0.2μm 0.2μm
リークする貫通らせん転位（L転位）の解析
基底面内方向の歪みは<1-100>方向
図4-21 nL転位の平面TEM観察
g
(c)g=1-100
g(b)g=1-210g
(a)g=0-110
g
(f)g=11-20
0.2μm
g
(d)g=2-1-10
g
(e)g=10-10
歪み[1-210]
転位がほぼ消えた
0.2μm 0.2μm
0.2μm 0.2μm 0.2μm
リーク無しの貫通らせん転位（nL転位）の解析
基底面内方向の歪みは<11-20>方向
図 4-22. L 転位の平面 TEM 観察 
図 4-21. nL 転位の平面 TE 察 
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4-2-4. 電子線ウィークビーム法による転位構造の微細観察 
 
前項で、貫通らせん転位の微細構造（歪みの方向、大きさ）が pn 接合リークに大きく関連してい
ることを明らかにしたが、その構造がリークにどのように影響するのかを、名古屋大学の 1000KV 高
分解能 TEM で観察した。まず nL 転位と L 転位についての断面観察結果を図 4-23（a）（b）（c）（d）
に示す。 
（a）（b）は nL 転位の（1-100）面の電子線入射、それぞれ g=[0004]回折、g=[11-20]回折を示して
いるが、エッチピットの下に転位線としてコントラストが観測されており、前述の
b=[0001]+1/3<11-20>が観察されている。（c）（d）は L 転位について同様に[1-100]面の電子線入射、
それぞれ g=[0004]回折、g=[11-20]回折を示している。大きくえぐれた特異ピットから下方に転位線
コントラストが見え、これも前述の b=[0001]+<1-100>が観察された。共に[0001]方向に加え、ｃ軸
垂直成分を持つ、複合転位である。 
次に、今回異なっている転位の刃状成分の微細構造を観察するために電子線ウィークビーム法を用
いてそれぞれの転位を観察した。図 4-24（a）（b）と図 4-25（a）（b）はそれぞれ、nL 転位と L 転
位の g=11-20 回折、g=0004 回折結果を示す。 
（図 4-24（a）（b）が刃状成分の高分解能 TEM 像は特に変化は無い） 
ところが、図 4-25（a）（b）については、共に２本の転位が観測された。これは現在の常識とは外れ
た観測結果である。いままで、バーガースベクトル 2ｃの貫通らせん転位が 1ｃのペアであるなどの
報告はあるが、LACBED で１ｃを確実に確認した貫通らせん転位が２本に分解されているとは考え
にくく、再度、切り出し面方位を(11-20）面にして観察したが、やはり２本に分解されていた。 
コントラストが 2 本に分解して観測される可能性としては、転位双極子の可能性もある。そこで、
g=0004 と g=000-4 と g ベクトルを反転させて観察した。結果を図 4-26 に示す。転位双極子の場合、
g ベクトルを反転させると間隔に変化を起こすのだが、図 4-26 からもわかるようにコントラストの反
転はあるものの、その間隔は一定である。コントラストの強弱が反転し、間隔が変わらないことから、
これらの２本の転位は、転位双極子ではなく 2 本の同一符号のバーガースベクトルを持つ部分転位か
らなる拡張転位であると結論づけた 17) 18)。 
TEM 観察の結果からは、2 本の部分転位に分解された拡張転位であることは確実のようであるが、
「貫通らせん転位は全て分解されているのか」、「イオン注入したことにより分解したのか」の疑問が
生じる。そこでイオン注入していない試料（Asdepo 試料）のエッチピット部分を同様に TEM 観察
した。ここでは詳しく述べないが、ピットの形状により貫通らせん転位、刃状転位はおおかた区別で
きる。但し、リークする・しないの判別はできない。したがって、複数本の TEM 観察をした。図 4-27
はそのうちの 2 本の断面観察結果を示す。図 4-28 は平面観察結果を示す。 
nL 転位、L 転位と同様に 2 本に分離しているのが観察された。図 4-27 のらせん転位 2 は g=1-100
回折で消失していることから b=[11-20]であることがわかる。また、図 4-28 はらせん転位１の平面
TEM 観察結果であるが、g=2-1-10 で転位が消失していることから,b=[0-110]であることがわかる。
このように、イオン注入していない asdepo 結晶においても、バーガースベクトルの刃状成分として
<11-20>方向成分と、<1-100>方向成分の存在が確認された。 
その後、ウィークビーム法で観測した 28 本の貫通らせん転位中 25 本が 2 本に分解されていた。（残
り 3 本については試料が厚いなどの理由で 2 本への分解は確認できなかった）したがって SiC のらせ
ん転位は、ほぼ全て 2 本の部分転位に分解されている可能性が極めて高いと考えられる。SiC らせん
転位の<0001>方向 1c バーガースベクトルは 4H-SiC の場合 1.008 nm であり、6H-SiC にいたっては
1.512nm とシリコンに比べ非常に大きい。1 本のままでは転位中心付近の歪を緩和しきれず分解する
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のでは確実と考えられる。本件は、極めて新しい知見であり、次節でその微細構造をシミュレーショ
ンも踏まえて慎重に議論する。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
以上のことをまとめると、 
◆ 貫通らせん転位は[0001]に加え <11-20>成分と<1-100>成分を持つものがある。 
◆ <1-100>成分を複合する貫通らせん転位はイオン注入によりリークを引き起こす。 
◆ <11-20>成分を複合する貫通らせん転位は、イオン注入してもリークへの影響は少ない。
◆ SiC の貫通らせん転位は 2 本の部分転位に分かれる拡張転位である。 
表4-1. 転位構造とリークの関係 
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それぞれ[1-100]入射、（a）はリークのない転位のg=11-20回折像、（b） はg=0004回折
像、（c）はリークのある転位のg=11-20回折像、（d） はg=0004回折像 
図 4-23. nL 転位と L 転位の断面 TEM 観察(暗視野法) 
図4-26. gベクトルの符号を変えて観察 
 [1-100]入射、g=±0004で回折した結果、共に２本に分裂しており、コントラスト
が反転していることから、２本のらせん転位は[0001]方向の同じ符号を持つ 
図4-25. L転位のウィークビーム法による断面観察 
    [1-100]入射、g=0004回折(a)L転位の断面、 
    (b)nL転位の断面 
図4-24. nL転位のウィークビーム法による断面観察
    [1-100]入射、g=11-20回折(a)L転位の断面、 
    (b)nL転位の断面 
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図 4-28. Asdepo 膜中の貫通らせん転位１の平面 TEM 観察 
図4-27. Asdepo膜中のらせん転位の断面ウィークビーム観察 
 (a)(b)共に２本に分裂、転位２についてはg=1-100で消失した 
ことからバーガースベクトルは<11-20>方向であることがわかる 
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4-3 転位分解の考察 
 
前節では、以下に示す非常に興味深い 2 つの新たな知見が得られた。 
◆ SiC の貫通らせん転位のバーガースベクトルとして初めて［1-100］刃状成分を確認し、それがデ
バイスリークに深い影響を持つこと。 
◆ 今まで 1 本と考えられていた 4H-SiC の 1c バーガースベクトルを持つ貫通らせん転位は、 
実は 2 本の部分転位に分解されていること。 
 
１本と思われていた貫通らせん転位が 2 本の部分転位に分かれているとすると、構造的な疑問だけ
でも、以下のようにいろいろ生じてくる。 
①なぜ２本なのか、3 本、4 本の可能性は無いか？ 
②バーガースベクトルの分解は 1/2c+1/2c なのか？1/4c+3/4c なのか？ 
③分解による不整合面（2 本のらせんの間の部分）が刃状成分の原因なのか？ 
（前節で確認されたａ成分（刃状成分）は 2 本のどの部分から発生しているのか） 
④2本のらせん転位の位置的な規則性（配置）はあるのか？ 
⑤4H-SiC の 1c らせん転位が 2 本なら 1.5 倍の b を持つ 6H-SiC はどうか？ 
⑥バーガースベクトルは、どの程度の大きさまでバルク状態を許容できるのか？ 
⑦らせん転位の中心は、ナノパイプとして数原子の中空状態ではないのか？ 
などなど、様々な疑問が生じてくる。 
本節では、これらの疑問に答える観点で議論する。 
 
4-3-1 分解されたらせん転位の構造的考察  
 
(ⅰ)バーガースベクトルの分解 
 4H-SiC は 4 層の原子層周期によって構成されており、らせん転位は、その転位芯を一周すると
４層分の原子のずれを生じる。図 4-29 はらせん転位の分解の模式図を示している。分解を考えると
図のように２分割、あるいは４分割が考えられる。今回観察されたらせん転位は 2 本であるので、 
（a）1/2c+1/2c と、（b）1/4c+3/4c の二通りが考えられる。フランクの法則 19,20)から考えると 
ｂ2＞ｂ1 2+ｂ2 2 が成り立てば分割した方がエネルギー的には安定となる。1 層を単位格子の長さ a 
 
とすればｃ2＝（4√2/3）2=32/3a2=10.7a2 、(1/2c)２＝（2√2/3）2=8/3a2=2.67a2となり、 
ｂ2＞ｂ1 2+ｂ2 2が成立することから、分割する方が安定となる。1/4c+3/4c の場合も、 
 
図 4-29. バーガースベクトル分解の模式図 
 （a）1/2ｃ+1/2ｃ  （b）1/4ｃ+3/4ｃ  （c）1/4ｃ+1/4ｃ+1/4ｃ+1/4ｃ
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同様にｂ2＞ｂ1 2+ｂ2 2が成立する。しかしSiCの場合、ｃ軸方向に周期的な原子配置の制約があり、
単純に直交座標での計算は成り立たない。さらに、その周期的な制約は、図 4-29 に示すように２つ
の転位間に A-C サイト、あるいは A-B サイトといった不整合を形成する。１ｃの場合は１周で元の
位置（サイト）に戻るが、分割された場合は、その周期的制約から必ずどこかで不整合が生じる。図
4-29 は、4H-SiC の c 軸方向の原子配列周期を示したものである。図の左端の ABCBABCB･･は、基
本となる周期を示している。基本周期から１層（１原子）
ずらした場合（1/4ｃ）、２層（２原子）ずらした場合（1/2
ｃ）・・を示している。ここからわかるように４H-SiC
は ABCBABCB の周期であるため、２回に一回は B サ
イトに配置される。従って、１層ずれ(1/4c)、３層ずれ
(3/4c)と比べ、２層ずれ(1/2c)は 2 回に 1 回は B サイトが
一致する。常識的には、２層ずれがエネルギー的には安
定であり、1/2c+1/2c に分解されていると考えるのが妥
当であると考えられるが、エネルギー的な安定性を議論
する場合は、単純にフランクの法則では判断は出来ない。
不整合エネルギーまで考慮したシミュレーションにつ
いては次節で議論する。 
    
らせん転位のバーガースベクトルがどのように分解されているかは、今後のデバイスへの影響の議
論を進める上で非常に重要であるが、現状の技術では実験的に確認することは出来ない。TEM 観察
においても間隔が 10nm 程度と非常に狭く、LACBED 法では原理的に個々のらせん転位のバーガー
スベクトルを定量化することは難しい。したがって、結晶学的な分解の可能性を考察した。考察は
nL転位とL転位が基本となる b=[0001]に加え、それぞれ刃状成分である b=1/3<11-20>と b=<1-100>
を伴っていることを周期的制約条件を踏まえて行った。それぞれ 1/2ｃ+1/2ｃ、1/4ｃ+3/4ｃに分解す
る場合に関してフランクの法則を当てはめ、その安定性を計算した。 
図 4-31 は L 転位（b＝[0001]+<1-100>）を 3 次元的な正四面体モデル（テトラヘドロン格子モデ
ル）で模式的に表現したものである。正四面体の頂点部分に Si が配置し、正四面体の中心部分にカ
ーボンが配置されたと定義する。議論に当たっては、頂点だけを考えればよい。今回は頂点に Si が
配置したと想定した。 
  
正四面体の頂点が 4H-SiC の A、B、C それぞれのサイトを示している。ABCBABCB の順で配置
されている。原点を O（000）、原点の４層上の同一原子サイトを Oｓとしている。図 4-31 は L 転位
なので原点 O から A’4へ至ることになる。Os⇒A’4が b=[1-100]である。図 4-31 では 1/2ｃ+1/2ｃに
分解した場合を考える。従って、二つに分解するルートは２層目の C サイトを経由して終点 A’4に至
る必要がある。この場合、C サイトの経由地として C2と C’2の二つのルートが考えられる。ここで図
中の C2、C’2等の添え数字は、上下位置関係をわかりやすくするため、原点からの層数を示した。B
サイトは１、C サイトは 2、次の B サイトは 3、１周期上の A サイトは 4 とした。 
図 4-32 は刃状成分をイメージしやすいように図 4-31 をｃ軸方向から見た図である。図 4-32 では、
周期をイメージしやすいように ABCB 周期の上下を逆にしてある。つまり図 4-32 では上から下に至
るベクトルを考えればよい。以後の議論は、図 4-32 と同様な図面を使用する。図 4-31 では、O から
A’4へのルートは、O⇒C’2⇒A’4が最短と考えられるが O⇒C2⇒A’4も可能性がある。 
図 4-30. ４H-SiC の断面方向の周期ずれ
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以下、L 転位、nL 転位のバーガースベクトルが分解する経路を議論するが、まず、そのベクトルを
以下のように定義する。 
図 4-31. L 転位のバーガースベクトル分解 
図 4-32. L 転位のバーガースベクトル刃状成分の分解図 
     1/2ｃ+1/2ｃ分解、b=[1-100] 
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L 転位が分解するときのベクトル分解 bTL ⇒bp1ℓ ＋ bp2L 
nL 転位が分解する時のベクトル分解 bTnL  ⇒bp1nL ＋ bp2nL 
ここで、 bTL と bTnL  はそれぞれ nL 転位と L 転位のトータルバーガースベクトルを示す。  
bp1ℓ と bp2L  は L 転位のそれぞれの部分転位を示す。 
bp1nLと bp2nL は nL 転位のそれぞれの部分転位を示す。  
ここで重要なことは、分解するためにはフランクの部分転位則が成り立っていなければならないこと
である 19,20)。 
2
2
2
1
2
ppT bbb     ----------(4-1 式)  
まず、はじめに図 4-31 の L 転位（b=[0001]+＜1-100＞）を考える 
L 転位のバーガースベクトル bTL が 1/2ｃに分解するということは、 図 4-31（b）で、 ⇒O A‘のル
ートは、明らかに O⇒C⇒A’となる、図 4-32 の平面図で考えると方向が良くわかる。 
したがって、フランクの式を以下のように満たしている 
OA’4=OC'2+C'2A’4  -------（4-2 式） 
ベクトルとして表すと[0001]+<1-100>⇒1/2[0001]+2/3<1-100> +1/2[0001]+1/3<1-100> 
OA’4=OC2+C2A’4  -------（4-3 式） 
ベクトルとして表すと[0001]+<1-100>⇒1/2[0001]+1/3<1-100> +1/2[0001]+1/3<-3210> 
このケースでの、フランクの部分転位則は以下のように成立している。 
（4-2 式）式の場合 
（bTL）2  ⇒ｃ2 + 4a2＝10.7a2 + 4a2＝14.7a2 
（bp1L）2 ⇒ 4a2  
（bp2L）2 ⇒ 3a2 
（bp1L）2 + （bp2L）2 = 7a2 
従って（bTL）2  ＞（bp1L）2 +（bp2L）2  
（4-3 式）式の場合 
（bTL）2  ⇒ｃ2 + 4a2＝10.7a2 + 4a2＝14.7a2 
（bp1L）2 ⇒ 3a2  
（bp2L）2 ⇒ 5a2 
（bp1L）2 + （bp2L）2 = 8a2 
従って（bTL）2  ＞（bp1L）2 +（bp2L）2  
 
以上の議論から推定される、部分転位のバーガースベクトルは図 4-33 のように示される。 
図 4-33. 分解した転位のバーガースベクトルのイメージ 
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次に、nL 転位について考えてみる。図 4-34、図 4-35 にルートを示した。 
 
 
 
 
 
 
nL 転位の場合も、二つのルートが考えられる。O⇒C’2⇒A’4と O⇒C2⇒A’4である。図 4-35 からは C’2
の経由は一見遠回りのように思えるが、図 4-34 を見ればそれほど差は無いことがわかる。（六方晶
の場合、立方晶イメージが邪魔をする） 
 
図 4-35. nL 転位のバーガースベクトル刃状成分の分解図 
     1/2ｃ+1/2ｃ分解、b=1/3<1-100> 
図 4-34. nL 転位のバーガースベクトル分解
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フランクの式は 
OA4=OC'2+C'2A4 --------（4-4 式） 
ベクトルとして表すと[0001]+1/3<11-20>⇒1/2[0001]+2/3<1-100> +1/2[0001]+1/3<1-100> 
 
OA4=OC2+C2A4 --------（4-5 式） 
ベクトルとして表すと[0001]+1/3<11-20>⇒1/2[0001]+1/3<1-100> +1/2[0001]+1/3<1-100> 
（4-4 式）の分解をする場合、上記 L 転位の時と同様に 
（bTnL）2  ⇒ｃ2 + a2＝10.7a2 + a2＝11.7a2 
（bp1nL）2 ⇒ 4a2  
（bp2nL）2 ⇒ 3a2 
（bp1nL）2 + （bp2nL）2 = 7a2 
従って（bTnL）2  ＞（bp1nL）2 +（bp2nL）2  
 
（4-5 式）の分解をする場合、 
（bTnL）2  ⇒ｃ2 + 4a2＝10.7a2 + a2＝11.7a2 
（bp1nL）2 ⇒ 3a2  
（bp2nL）2 ⇒ 3a2 
（bp1nL）2 + （bp2nL）2 = 6a2 
従って（bTnL）2  ＞（bp1nL）2 +（bp2nL）2  
以上、L 転位も nL 転位も部分転位に分解することで、トータルエネルギーは減少し安定に存在する
ことになる。 
 
上記は、nL 転位と L 転位の 1/2ｃ+1/2ｃの計算例を示した。以下、全ての分解のパターンを計算し
た結果を示す。分解パターンを表 4-2 に示す。上記の分解は、いずれも A サイトを起点として考えた
が、表 4-2(b)のように B サイトを起点とした分解が存在する。同様に 1/4ｃ+3/4ｃ分解、3/4ｃ+1/4
ｃ分解においても B→B がある。これらを AA 系、BB 系と呼ぶ。ここで 1/4ｃ+3/4ｃについては、格
子の上方にずらして、分解するか下方にずらして分解するかの違いなので、表 4-2(e)(f)は表 4-2(c)(d)
に含まれるということで省略する。 
 
 
表 4-2. バーガースベクトル分解のパターン 
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OB’4=OB’2+B’2B’4=1/3[11-20]+0 
(OB’2)2=8/3a2+a2 
(B’2B’4)2=8/3a2 
(OB’2)2 + (B’2B’4)2 =8/3a2+a2+8/3a2=6.33a2
OB’4=OB2+B2B’4=1/3[11-20]+1/3[11-20] 
(OB2)
2=8/3a2+a2 
(B2B’4)2=8/3a2+a2 
(OB2)
2+ (B2B’4)2=8/3a2+a2 8/3a2+a2=7.33a2
OB”4=OB’2+B’2B”4=1/3[11-20]+1/3[11-20] 
(OB’2)2=8/3a2+a2 
(B2B”4)2=8/3a2+a2 
(OB’2)2+ (B2B”4)2=8/3a2+a2 +8/3a2+a2=7.33a2
OB”4=OB”2+B”2B”4=[1-100]+0 
(OB”2)2=8/3a2+3a2 
(B”2B”4)2=8/3a2 
(OB’2)2 + (B’2B’4)2 =8/3a2+3a2+8/3a2=8.33a2
図 4-36. nL 転位の 1/2ｃ+1/2ｃ分解（BB 系）
図 4-37. L 転位の 1/2ｃ+1/2ｃ分解（BB 系） 
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OA4=OB1+B1A4=1/3[1-100]+1/3[1-100]
(OB1)
2=a2 
(B1A4)
2=6a2+1/3a2=6.33a2 
(OB1)
2+(B1A4)
2=7.33a2 
OA4=OB’3+B’3A4=2/3[1-100]+1/3[1-100]
(OB’3)
2=6a2+4/3a2 
(B’3A4)
2=a2 
(OB2)2+(B2A)2=8.33a2 
OB’4=OC1+C1B’4=1/3[1-100]+1/3[1-100]
(OC1)
2=a2 
(C1B’4)2=6a2+1/3a2 
(OC1)
2+ (C1B’4)2=a2+6a2 +1/3a2=7.33a2 
OB’4=OA3+A3B’4=1/3[1-100]+1/3[1-100]
(OA3)
2=6a2+1/3a2 
(A3B’4)2=a2 
(OA3)
2 + (A3B’4)2 =6a2+1/3a2+a2=7.33a2 
図 4-38. nL 転位の 1/4ｃ+3/4ｃ分解（AA 系）
図 4-39. nL 転位の 1/4ｃ+3/4ｃ分解（BB 系）
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OA’4=OB1+ B1A’4=1/3[1-100]+2/3[1-100]
       =a2+6a2+4/3a2=8.33a2 
OA’4=OB’3 + B’3A’4=1/3[-3210]+1/3[1-100]
       =6a2+7/3a2+a2=9.33a2 
 
OB”4=OC1+C1B”4=1/3[1-100]+1/3[12-30] 
(OC1)
2=a2 
(C1B”4)2=6a2+7/3a2 
(OC1)
2+ (C1B”4)2=a2+6a2 7/3a2+a2=9.33a2
OB”4=OA3+A3B”4=1/3[1-100]+2/3[1-100]
(OA3)
2=6a2+1/3a2 
(A3B”4)2=2a2 
(OA3)
2 + (A3B’4)2 =6a2+1/3a2+2a2=8.33a2
図 4-40. L 転位の 1/4ｃ+3/4ｃ分解（AA 系） 
図 4-41. L 転位の 1/4ｃ+3/4ｃ分解（BB 系） 
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ここで、図 4-34、図 4-36 を見てみると、次の分解先として、３つの選択肢があることに気づく、C
から Oｓへの分解も考えられる。ルートとしては、O⇒C⇒Oｓとなる。つまり b=[0001]の pure らせ
ん転位となる。この場合も同様に、フランクの部分転位則にならって計算してみると 
（bT0001）2  ⇒ｃ2 ＝10.7a2  
（bp10001）2 ⇒ 3a2  
（bp20001）2 ⇒ 3a2 
（bp10001）2 + （bp20001）2 = 6a2 
従って（bT0001）2  ＞（bp10001）2 +（bp20001）2  
 
AA 系では、結晶の周期性から分解した時点で、必ず
歪みは持つと考えられる。図 4-32 から様々な分解パタ
ーンを考えてきたが、図 4-42 で示すような A サイトか
ら再度、真上の A サイトに戻るピュアらせんが最も安定
であると考えられる。2 本が共にベクトルを打ち消しあ
う形で存在するピュアらせんが存在する。個々に
1/3<11-20>の歪みを持つピュアらせん転位となる。 
一方、図 4-43 は BB 系の場合であるが、図 4-30 でも
示したように 4H-SiCは２層ごとにBサイトが発現する
ので BB 系では、容易に B→B２→B4の純粋なピュアらせんが考えられる。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
BB 系ではフランクの式に当てはめるともっともエネルギー的には小さな値が得られる。 
 
以上の結果を表 4-3 にまとめる。 
図 4-42. AA 系のピュアらせん転位 
図 4-43. BB 系のピュアらせん転位 
OB4=OB2+B2B4=0+0 
(OB2)
2=8/3a2 
(B2B4)
2=8/3a2 
(OB2)
2+ (B2B4)
2=8/3a2+8/3a2=5.33a2 
OB’4=OB’2+B’2B’4=1/3[11-20]+1/3[11-20] 
(OB’2)2=8/3a2+a2 
(B’2B’4)2=8/3a2+a2 
(OB’2)2 + (B’2B’4)2 =8/3a2+a2+8/3a2+a2=8.33a2
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表 4-3 にまとめた結果から以下のことが導き出される。 
 
1/2c+1/2c らせんと 1/4c+3/4c らせんとでは、予想通り 1/2c+1/2c の方が安定であると考えられる。こ
れはnL転位よりL転位の方が顕著に現れる。バーガースベクトルの2乗を比較しても、必ず1/4c+3/4c
の方が大きな値となる。不整合のずれエネルギーを考えると図 4-30 からも明らかに 1/4c+3/4c の方が
大きく、1/4c+3/4c らせん転位は発生していないと考えられる。従って、リークに及ぼす nL 転位と L
転位のバーガースベクトル分解候補としては除外した。 
単純にバーガースベクトルの２乗で考えれば nL 転位は 1/3<11-20>+1/3<11-20>、L 転位は
2/3<1-100>+1/3<1-100>で、L 転位のリークの原因は、2/3<1-100>であると考えるが、表 4-3 でも示
しているように、それぞれ①②は歪みとしても近差で共に発生している可能性もある。 
nL 転位--- 1/3<1-100>+1/3<1-100>----6a2 
1/3<11-20>+ピュア-----------6.33a2 
（ 2/3<1-100>+1/3<1-100>-----7a2 ） 
  L 転位----- 2/3<1-100>+1/3<1-100>-----7a2 
1/3<11-20>+1/3<11-20>----7.33a2 
また、nL 転位の③の 2/3<11-20>+1/3<11-20>についてはその 2/3<1-100>をどのように解釈するかで
あるが、nL 転位の中でも 3 番目の発生確率であり、①②に比べひずみの差が大きいことから発生し
<
表 4-3. 貫通らせん転位の２本分解のバーガースベクトルパターン 
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ていないと考えている。もし発生しているとすれば、バーガースベクトルは大きいので十分リークの
要因になりえると考えている。 
同様なことは L 転位の BB 系②でも考えられる。リークが部分らせん転位の大きさに依存するなら
ば L 転位の�はリークしない L 転位となり、矛盾を起こす。 
今回の結果において、らせん転位は、最も安定な分解の発生が支配的であると仮定すると、 
リークする／しないの閾値は、1/3<1-100>と 2/3<1-100>にありそうである 
現段階では、実際の分解のベクトルまで同定することはできないため、可能性の議論しかできないが、
表 4-3 を見てもわかるように、<1-100>系のバーガースベクトルは、<11-20>系のバーガースベクト
ルより、発生のパターンが多く、リークとの関係が密接であり、今後、詳細に調査する必要がある。 
いずれにしても、表 4-3 からはリークとのズバリの回答は無いが、部分転位のバーガースベクトル
が影響しているにしても、トータルの合成バーガースベクトルが影響しているにしても、nL 転位よ
り L 転位の方が歪が大きいことが影響していることは確かであると思われる。 
また、今回の考察により、今までピュアらせんが実験的にはほとんど観測されていない理由がわか
った。歪さえなければ、ピュアらせんは、ある確率で存在するはずである。ところが観測されないの
は、これはエピタキシャル成長時の OFF 角と関係していると思われる。観測された貫通らせん転位
は、大部分が OFF 方向に傾斜している。SiC のらせん転位が傾斜しやすいのか、正四面体模型図か
らもわかるように、傾斜のすべり面を持っている。らせん転位そのものが傾斜しており、かつバーガ
ースベクトルが a 成分を持っている。その a 成分もすべり面に沿っての a 成分であるからには、転位
線と歪み方向がそろっているわけで、そもそも SiC のらせん転位は、傾斜している方が pure らせん
転位であるとも考えられる。これについては本論文とは別に議論が必要である。 
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4-4 古典 MD 計算による分解エネルギー計算 
  
本節では、らせん転位が２つの部分転位に分解することを古典 MD 計算によって、その安定性、応力
等を議論する。 
 図 4-44 は 1/2c+1/2c に分解している場合の、転位の原子層のずれを模式図的に表したものである。
図 4-44(a)で示すように 1/2c+1/2c の場合は 2 本の転位間のどこかに（図中は２本の転位芯を最短で走
る線分上）不整合が生じる。図 4-30 で示したｃ軸周期の整合/不整合に従えば、C サイトと A サイト
がぶつかり、２層下では、その逆の A と C サイトがぶつかることになる。しかし 1/2c+1/2c の場合は
不整合といえども図 4-44（b）でもわかるように規則性が存在しそうな衝突である。（ｃ）はショック
レーの部分転位を原子で模式的に表現したものであり、平面上にあれば、基底面転位と呼ばれる
b=1/3<11-20>を持つ積層型の欠陥といえる。（b）では上下に A-C,C-A が現れる。しかも、反転して
いるので上下２つの衝突による歪みの方向は、一致はしていないが等価方向ベクトルである。つまり
合成すると<1-100>になるのではないかと考えられる。このような不整合しつつも、何らかの規則性
があることが nL 転位、L 転位に見られるｃ軸垂直成分（1/3<11-20>、<1-100>）を生み出している
可能性を考えた。実際の結晶は非常に複雑な要因により形成されており単純なものではないが、上記
を解明するためにも、出来るだけ単純なモデルで MD 計算を行った。 
 
図 4-44. 1/2ｃ+1/2ｃらせんペアの不整合モデル 
TSD1     TSD2 ショックレー 
部分転位的な不整合 
a/3<11-20>
上下で<1-100>の歪み 
a/3<11-20>  a/3<11-20> 
A 
B 
C 
B 
A 
B 
C 
B 
A 
C
B
A
B
C
B
A
A 
B 
C 
B 
A 
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4-4-1 ペアらせん転位モデル 
本来は第一原理計算で上記力学的構造の考察に加え、電気的な考察を行いたかったが、計算負荷が
大きく現在のコンピュータの能力では計算できないため、まずは転位が 2 本に分裂していることの力
学的な構造安定性、歪みの考察を行う。以下、古典ＭＤにより 2 本に分解した拡張転位のエネルギー
安定性を計算し、以下の３つの項目について考察した。 
第１に 2 本に分解する場合と 1 本の場合のﾄｰﾀﾙｴﾈﾙｷﾞｰを比較し、拡張転位の安定性を確認した。 
第２に 2 本の転位間の距離をパラメータに、ﾄｰﾀﾙｴﾈﾙｷﾞｰ計算し、最適ならせん転位間の距離 
（2 本の距離）を見積もり実測値と比較した。 
第３に 2 本のらせん転位周辺、らせん転位間の歪みの方向と大きさを解析した。 
今回の分子動力学計算には、Advance/Flecs を用い、Si、C 間の相互作用には Tersoff ポテンシャ
ルを用いた 21,22)。最適化のアルゴリズムとしては、quenched MD 法を利用した。構造最適化の収束
判定は、0.01eV/Å とした。 
（ⅰ）ペアらせん転位モデル 
 今回、らせん転位を計算するにあたり、まず図 4-45 に示す単純なモデルを用いて、予備的な計算
を行い、計算規模（使用する原子数）、計算手法の妥当性を検討した。図 4-45 に示すように 1ｃのら
せん転位と-1ｃらせん転位の組み合わせることにより、系全体として歪みが完結するモデルとした。
具体的には、らせん中心同士を結ぶ線と、らせん中心の(x,y)座標と各原子の(x,y)座標を結ぶ線の間の
角度を θとして、  
d=±0.5c×0.5(1+cosθ)×f(rcore)×g(y)-------（4-6 式） 
±は、対象原子の y 座標がらせん中心の y 座標より大きければ+、小さければ-を採用する。関数 f(rcore)
は、らせん中心で 0、対象原子のらせん中心からの距離が rcore の時に 1 となる関数である。ここで
は、4Å 程度を採用した。この関数をかけることによって、歪みの大きいコア付近のシフト量を穏や
かにすることができる。関数 g(y)は、対象原子の y 方向の相対座標が 0 または 1 の時に 0.0,0.5 の時
に最大となる関数である。この関数によって、コア 2 つで b 軸方向を周期的にすることができる。こ
れにより４辺の境界条件を満足させるモデルである。 
  
最適化後、モデル格子の境界部付近でらせん転位の歪が十分に緩和されている必要がある。格子モ
デルのサイズを変えて周辺部の歪が飽和するサイズを見積もった結果、サイズは a0×500（152.8nm）、
b0×200（105.8nm）で原子数約 160 万個であれば十分歪みが緩和され、実際のらせん転位を模擬す
るだけの精度があると見積もられた。 
今回、用いた２本のらせん転位のモデルを図 4-46（c）に示す。 
(a)（ｂ）は失敗したモデルで(c)の理解を補助するために記載した。（a）は図 4-45 を単純に 1/2ｃ
ペアにして配置したため失敗した。その改良として図 4-47 のように、図 4-45 のモデルのらせん転位
のペアを 1/2ｃと-1/2ｃとし、２組作製して重ね合わせるモデルとした。ここで原子を上下にずらす
面（不整合面）は、(1-100）面あるいは(11-20）面が考えられる
が、今回は、ずれ易いと考えられる(11-20)面で 1/2ｃ+1/2ｃに
分解されている場合の計算を行った。 
図 4-45. 1ｃらせんペアモデルの模式図 
-1c          1c 
-1/2c  
                                              
 - 96 -
・  
 
 
計算は 4-47（ｄ）に示すように 1/2c+1/2c の距離をパラメータに行った。 
 
 
（ⅱ）計算結果 
図 4-48 は、ペアらせん転位の間隔を見積もった結果である。系の大きさ（a0×500（152.8nm）、
b0×200（105.8nm））の中に、単純な b=c と b=-c のペアを作製し、ペア転位の間隔をｄとた。b=c
ペアでは間隔が 40nm 以上で飽和しており、40nm 以上離れていれば、b=c らせん転位と b=-c らせん
転位は別々の転位として考えてもよいことになる。同様に赤は b=1/2c ペアの計算、緑は不整合のエ
ネルギーを計算したものである。ｂ=1/2c は間隔が大きくなると不整合のエネルギーが支配的となり、
ある一定の勾配で増加する、十分大きくなればこれが不整合のエネルギーに比例する。緑は、不整合
エネルギーなので、単純にｄの増加と共に不整合エネルギーも増加している。10nm 以下に近づける
とｂ=1/2ｃペアは計算上、不連続な値となる。これは符合の異なるらせん転位が結合しようとして不
安定となると考えている。今回の計算は d=40nm として行った。 
 
図 4-49 は d=40nm を固定して、1/2c と 1/2c の
距離ｄ//を変化させたときの、系全体のエネルギー
をプロットしたものである。積層ずれエネルギー
は古典 MD で計算したものと、第一原理計算で補
正を行ったものを示している。ｄ//＝0 は分解せず
１本の時のエネルギーとなる。ｄ//が増加すると共
に全エネルギーが減少するのは、フランクの部分
転位則にしたがって分解することにより安定化し
たからである。２つの転位が離れれば離れるほど
転位のエネルギーは減少するが、1/2c の場合は不
整合面の長さが増加することにより不整合エネル
ギーが増加する。したがって、さらにｄ//が増加するとエネルギーは増加に転ずる。今回の計算では、
図 4-46. 1/2ｃ+1/2ｃらせんペアの不整合モデル 図 4-47. 今回用いた 1/2ｃペアらせん転位モデル
図 4-48. ﾄｰﾀﾙｴﾈﾙｷﾞー計算  
（11-20）面  -1/2c  -1/2c       1/2c  1/2c
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古典 MD で d=2nm で極小となり２本に分解することが計算によっても証明された。 今回わかった
ことは積層ずれのエネルギーが想定していたよりも大きく影響することである。積層ずれ部分だけを
第一原理計算で見積もったものを用いて計算した結果がｄ＝5nm であった。TEM から観測される間
隔は 10nm 前後なので、やや小さい値とはなったが、1ｃ貫通らせん転位が２つの部分転位に分解し
て存在することをエネルギー的な安定性で実証することが出来た。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 4-50、図 4-51 は、図 4-46 で黄色で示す領域の 1/2ｃらせん転位ペア付近における最適化前後の Si
原子の変位量を 5 倍にしてプロットしたものと最適化後の原子位置をプロットしたものである。共に
（0001）面方向から見ている。同様に図 4-52、図 4-53 は、カーボン原子の挙動をプロットしたもの
である。 
 
 
 
↑ ↑
Si,    d//=5.0nm  Si,    d//=5.0nm 
 安定座標 
図 4-49. 1/2ｃらせんペアの距離とエネルギー
図 4-50. Si 原子の最適化前後の変位量 
×印が転位芯位置を示す。 
図 4-51. Si の最適化後の原子位置  
積層ずれエネルギー 
・ 古典分子動力学 
4.18J/m2 
・ 第一原理計算  
2.33J/m2 
 
積層ずれエネルギー 
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図 4-50、図 4-52 の赤い×印が分解した 1/2ｃらせん転位を表している。変位量の軌跡∝歪みと考える
と、以下のことが考えられる。ｃ軸に垂直方向の歪は、転位芯付近では放射状に分布するが、転位-
転位間では、その配置に垂直の<11-20>方向に歪を生じていると思われる。今回の計算に用いたモデ
ルでは転位同士を (11-20）面内で形成した。そして計算での歪みは、その配置と垂直の方向に生じ
た。この計算結果は、観測される転位の歪み方向と二つに分解した転位の配置に関係がある可能性を
示唆している。（本件は次節で第一原理計算により議論する） 
また、分解した 1/2c らせん転位から 5nm 離れるだけでも相当に歪みは緩和されており、2 本を合
わせて考えても、転位周り 10nm で原子の歪は緩和されている。これは考えていたよりも狭い範囲で
の影響である。図 4-51 は最終的な原子位置を示すが、転位-転位間の不整合部分がわずかに広がって
いる。図 4-53 のカーボン原子は顕著に現れており、明らかにカーボンの隙間が生じている。 
このように、まだ解釈が出来ない点も多いが、1c 転位が 2 本の部分転位に分解されているという事
実は、転位間の不整合部分を作り出し、デバイス特性に様々な影響を与えていることは間違いない。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
↑ ↑
C,    d//=5.0nm  C,    d//=5.0nm 
 安定座標 
図 4-52.  C 原子の最適化前後の変位量 
×印が転位芯位置を示す。 
図 4-53.  C の最適化後の原子位置 
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4-5 デバイスへの影響の考察 
 
これまでの結果から、デバイスリークへの貫通らせん転位の影響は、バーガースベクトル b とイオ
ン注入に相関があることは明確である。ここで構造とリークの関係を整理してみると、 
らせん転位には２種類が確認されており、b=[0001]+1/3<11-20]>と b=[0001]+<1-100]>が存在する。
b=[0001]+1/3<11-20>は、同じように b=1/3<11-20>を持つ貫通刃状転位（TED）と同様にリークし
にくい転位である。一方 b=[0001]+<1-100]>はイオン注入することでリーク源になることからリーク
しやすい転位といえる。 
 
4-5-1 刃状成分を含んだらせん転位におけるコットレル効果 
リークとバーガースベクトルの関係を再度まとめてみる。 
nL 転位は [0001]+1/3<11-20>のバーガースベクトルを持つ 
 L 転位は [0001]+[1-100]のバーガースベクトルを持つ 
さらに今回、４H-SiC の貫通らせん転位は 2 本の部分転位に分解されていることが判明し、その分解
の可能性は、図 4-54 のように複数の可能性があることを 4-3-1 項で議論した。4-3-1 項でまとめた表
4-3 の結果からは、二つに分解された部分転位のどちらかがリークに影響するのかは明確にその関係
を導くことは出来なかったが、高濃度イオン注入とトータルの刃状成分バーガースベクトルの組み合
わせという観点からは、刃状成分<1-100>がリークに寄与していることが必要条件であることは明ら
かである。また、同様に 1/3<11-20>についても、バーガースベクトル 1/3<11-20>を持つ貫通刃状転
位がイオン注入によってもリークの影響が少ない事実から考えても、リークに対して影響が少ないこ
とは明らかである。 
ここでは、Al イオン注入との関係を転位と不純物に働く相互作用の観点で考察する。 
 
             
 
刃状転位に外部からの原子（不純物原子）が相互作用することは、コットレルの固着、コットレル
雰囲気 23)と呼ばれ、金属転位の分野では良く知られている。その相互作用のエネルギーは、転位と点
ｎL転位 L転位
図 4-54. バーガースベクトルの分解例  
                                              
 - 100 -
欠陥（この場合は Al の原子サイズによる歪み）の弾性相互作用として以下の式で表される。 
r
rbW oe θεμν
ν sin
1
1
3
4 3⎟⎠
⎞⎜⎝
⎛
−
+=
 
ここで、ｂe はバーガースベクトルの刃状成
分を示す、μは剪断応力、νはマトリックス（Si）
のポアソン比、εはマトリックス（Si）中に不
純物（Al）が入ったことによる原子間距離の変
化で生じる歪み、ｒ0 は不純物原子の半径、ｒ
と θは転位軸を中心にした円筒座標項である。 
この相互作用は、剪断応力のかかる刃状成分に
よって発現するため、らせん転位では W=0 と
なる。 
 
従って、L 転位と nL 転位の相互作用エネルギーを見積もるとすると、ｂeだけが異なるので容易に 
WL＝√3WnL を得る 
別の言い方をすると、nL 転位よりも L 転位の方が Al 原子を誘引し、Al 濃度が高濃度になることを
意味している。もし Al 原子の有無でリークを区別するとすれば、それは nL 転位と L 転位の刃状成
分の違いであると、素直に説明つけることが出来る。 
では、この√3
＿
は大きいのか、小さいのか、Al イオン注入量ではリーク有無に差はあるが 1E20cm-3 
と 1E21cm-3という一桁の違いである。そこで 1.73 倍がどのくらい影響するかを４E20cm-3の結果と
照らし合わせてみた。1E21cm-3の１/1.73は 5.8 E20cm-3であるから、5.8 E20cm-3より下の４E20cm-3
がほとんどリークはないことは、上記考えとの矛盾はない。Al がどの程度、転位周辺に局在し、影響
を起こしているかは先にも述べたが現在の分析技術では定量化できないが、定性的には刃状成分のバ
ーガースベクトルの大きさで説明をつけることができた。 
図 4-56. Al イオン注入量と pn 接合リーク 
----------------（4-7 式） 
図 4-55. 刃状転位と不純物相互作用（コットレル効果）
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4-5-2 ペアらせん間の不整合配置と転位構造とリークへの影響 
 
(ⅰ)らせん転位の配置 
 前述のように、２本の貫通らせん転位の間には必ず不整合面が生ずる。その場合、２本のらせん転
位の位置関係によって、図に示すように(1-100)面に配置する場合と、(11-20)面に配置する場合が考
えられる。この２面は結晶学的にも大きく異なる。(1-100)面は原子模型でもわかるように通常ファセ
ットになるため結晶では６角形の１辺を形成する安定した面となる。一方(11-20)面はジグザグ面とし
てキンクを形成しやすいことからエピタキシャル成長時 OFF 方向面となる。単純に不整合の突合せ
が歪みの原因となるならば、２本の貫通らせん転位の位置関係に垂直な方向に歪を形成するはずであ
る。前項 4-5-1 では、不純物に働く転位の相互作用で、デバイスリークへの影響を議論した。      
本項では、2 本の貫通らせん転位の位置関係とリークとの関係について議論する。 
4-4-1 項でのシミュレーションでは、（11-20）面に配置した場合のみの計算をおこなった。4-4-1
項では、図 4-50,図 4-52 で示すように、古典 MD による最適化過程での原子の移動方向から、その歪
み方向を推定した。その結果、不整合の中央部付近においては配置面に垂直の方向に歪みが生じてい
るだろうことが推定された。 
図 4-57 は２本に分解されたらせん転位の配置を表している。矢印は 1/3<11-20>系の歪みを表すが、
4-3-1 項、表 4-3 に示したように、様々なベクトルの可能性が存在する。歪みが配置を決めるのか？
配置が歪みを決めるのか？については、さらに詳細なデータと考察が必要であり、現段階ではわから
ないが、本項では、まず仮説として配置が転位のバーガースベクトルに関係するとした。 
(1-100)面内に配置されていれば、その垂直方向の＜1-100＞歪みを持ち、リークする。 
(11-20)面内に配置されていれば、その垂直方向の＜11-20＞歪みを持ち、リークしない。 
 
図 4-57. ２本のらせん転位の位置関係 
1-100 配置 
11-20 配置 
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（ⅱ）第一原理計算による電気特性の考察  
２本の転位間に生ずる不整合部分を(1-100）面または(11-20）面と仮定して、第一原理計算によ
り、その構造、歪み、電子状態を計算し、デバイスへの影響を考察した。 
計算モデルとして、図 4-58 に示す 12.34Å×21.38Å×10.09Å の直方体のセルを考え、それぞれモ
デル A、モデル B として、表 4-4 に示す大きさに切り出し、先の古典ＭＤモデルの２本の 1/2Ｃらせ
ん転位の転位間の中央部分を想定し、c 軸方向に 1、2、3 層ずらしたモデルを作成した。原子数は、
Si：32 原子、C：32 原子の単純な（11-20）面不整合モデルと(1-100)面不整合モデルである（図 4-59）。 
 
 
図 4-58. 計算モデル 
 
 
表 4-4. モデルのサイズ 
 
<0001> 
<1-100> 
<11-20> 
モデルA 
モデルB 
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計算には、Accelrys 社の第一原理計算コード CASTEP24)を用い、ウルトラソフト擬ポテンシャル、
交換相関汎関数：GGA/PBE、カートオフエナジー：240eV でセルサイズを固定し、セル内の原子位
置の構造最適化計算を行った。それぞれのケースにおいてエネルギー、電子密度分布、ＤＯＳ、ダン
グリングボンドの種類と頻度を比較した。また、積層ずれエネルギーとしては、ズレ面の単位面積あ
たりのエネルギーを完全結晶と比較することにより算出した。 
各モデルの計算結果を図 4-60 に示す。
(11-20)面不整合モデルでは、2 層ずれモデ
ルの方が 1 層、3 層ずれモデルよりも安定
であること、(1-100)面不整合モデルでは、
1 層、3 層ずれモデルの方が 2 層ずれモデ
ルよりも安定であることがわかった。従っ
て、積層ずれモデルとしては、(11-20)面不
整合2層ずれモデルが最もできやすいと考
えられる。 
 この結果からは、（11-20）面ずれの場
合は 1/2ｃ+1/2ｃに分解し、(1-100）面ず
れの場合は 1/4ｃ+3/4ｃの方がエネルギー
的に有利であることがわかる。そして
4-3-1 項の表 4-3 に照らし合わせても、1/4ｃ+3/4ｃ分解は全て<1-100>系のバーガースベクトルに分
解されていることからも、この結果の妥当性は高い。  
また、エネルギー差の大きい 2 層ずれモデル（図 4-59）で両者を比較すると、(11-20)面不整合モ
デルでは、原子位置の乱れはあるものの、ズレ面に垂直な方向への原子位置のずれが小さく、大きく
空いた空間がないのに対し、(1-100)面不整合モデルでは、<11-20>方向に貫通した空間が見られると
ともに、その近傍に Si-Si 結合が存在していることがわかった。 
図 4-61(a)(b)(c)は、それぞれ（1-100）面ずれ、（11-20）面ずれ、完全結晶の電子状態密度を計
図 4-59. 不整合面ずれモデル（２層ずれ） 
0
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図4-60. c軸方向積層ずれ計算結果
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算した結果である。バンドギャップの計算値は、バンド図から読み取り、計算値はバンドギャップを
実測値の 2/3 程度に過小評価するため、計算値に 1.5 倍をかけた値を予測実験値とした。 
(1-100)面不整合モデルでは、原子配置の乱れにより大幅に狭くなっていた。これは非常に大きな電流
パスが形成されている可能性を示唆している。ただ、実際は大電流リークが観測されているわけでは
なく、今回の貫通らせん転位間の不整合にこの結果を適用したとしても、転位間の距離はわずか 5～
10nm なので、素子全体から見れば、リークとして観察するには至っていないと思われる。一方、
(11-20）面不整合は、実験予測値では 2.39eV となった。これは 3C-SiC とほぼ同程度の値であり、
通常の Si に比べれば十分高い破壊電界強度を有する範囲であるが、部分的なバンドギャップの低下
はやはりリークの原因となる。 
SiC結晶においては、今回の貫通らせん転位間の不整合のように、上下方向の積層欠陥が存在する
場合、その積層欠陥が（1-100）面に形成された場合は、（11-20）面内に形成されたよりも大きな電
流パスを形成すると考えられる。 
リークのしやすさは（1-100）面不整合 ＞ (11-20）面不整合 
この結果は、貫通らせん転位のバーガースベクトル<1-100>がリークしやすく、1/3<11-20>がリーク
しにくいという結果と一致した。 
 
（ⅲ）Alイオン注入の影響の考察 
それでは、Alがイオン注入された場合に、上記の不整合面にどのように影響を与えるのか？ 
Alがイオン注入する場合、不整合面のどの部分に、どのような形態でAlが存在するのかを想定しなけ
ればならない。本来、上記、各不整合モデルに対して、様々な位置にAlを置換あるいは格子間に配置
して、その影響を調べなければならないが、不整合部分には図4-59に示されている様に３配位、５配
位、また原子空孔（Vacancy）が存在し非常に複雑になってしまう。そこで、今回は、図4-59で現れ
る様な不整合中の原子欠陥を完全結晶中に作製して、同様に完全結晶中に作製したAl欠陥と比較する
ことにより、Alイオン注入の影響を評価した。 
比較した欠陥は図62に示すように、(a)Siサイトを置換したAl、(b)SiサイトをCで置換（C-Cボンド）、
(c)CサイトをSiで置換（Si-Siボンド）、(d)Si空孔（Cのﾀﾞﾝｸﾞﾘﾝｸﾞﾎﾞﾝﾄﾞ）、(e)C空孔（Siのﾀﾞﾝｸﾞﾘﾝｸﾞ
ﾎﾞﾝﾄﾞ）および比較のための(f)完全結晶である。バンド計算の結果を図4-63に示す。完全結晶に置換
したAlは、バンドが狭くなってはいるものの、他の欠陥に比べその程度は小さい。従ってAlを置換す
ることは、電子密度分布にはそれほど悪影響しない結果となった。アンチサイトや空孔の方が結晶構
造や電子密度分布に与える影響は大きいと考えられる。 
0
5
10
15
20
25
30
35
40
45
50
-10 -5 0 5
Energy　(eV)
DO
S　
(e
le
ct
ro
ns
/e
V)
s軌道
p軌道
total
Eg＝0.43eV（計算値） 
   0.65eV（予測実験値） 
0
5
10
15
20
25
30
35
40
45
50
-10 -5 0 5
Energy　(eV)
DO
S　
(e
le
ct
ro
ns
/e
V)
s軌道
p軌道
total
Eg＝1.59eV（計算値） 
   2.39eV（予測実験値） 
0
5
10
15
20
25
30
35
40
45
50
-10 -5 0 5
Energy　(eV)
DO
S　
(e
le
ct
ro
ns
/e
V)
s軌道
p軌道
total
Eg＝2.25eV（計算値） 
   3.37eV（予測実験値） 
（ａ） （ｂ） （ｃ）
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バンドギャップの変化を影響度と考えれば、欠陥の影響度としては、   
Si-Si ＞VC＞VSi＞C-C＞Al＞完全結晶 の順番になる。 
 
この結果から推定すると、貫通らせん転位に付随する不整合面への影響はあまり大きくはないこと
になる。今回の結果からでは、Alが不整合に影響しないと断定することは出来ないが、やはりAlはキ
ャリア生成としての挙動が支配的である可能性の方が高い。 
 
 
 
AlSi CSi SiC
VSi(CのDB) VC(SiのDB) 
(a) 
欠陥なし 
(b) (c) 
(d) (e) (f) 
欠陥なし 
図4-62. 各欠陥の比較
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図 4-63. 各欠陥のバンド比較 
                                              
 - 107 -
4-5-3 デバイスへの影響まとめ 
 
今回明らかにしたこと 
・バーガースベクトル<0001>+<1-100>の貫通らせん転位が存在する。 
・ <0001>+<1-100>はイオン注入により形成されたのではなく、はじめから存在する。 
・ 今回観測されたものは<0001>+<1-100>と<0001>+1/3<11-20>であるが、<0001>+<1-100>は高
濃度イオン注入によりリークを引き起こす。 
･ <0001>+<1-100>と<0001>+1/3<11-20>のらせん転位は高分解能透過電子顕微鏡の観察により、
共に 2 本の部分転位に分解した拡張転位であった。その間隔は～10nm であった。 
・ 160 万原子による古典ＭＤ計算により、4H-SiC のらせん転位は 2 本に分裂した方が安定である
ことを実証した。この結果から、4H-SiC の１ｃの貫通らせん転位はすべて 2 本の部分転位に分
解している可能性が高い。 
・ 刃状成分と点欠陥の相互作用の考察から、転位の刃状成分は不純物原子を誘引し、リークの原因
になる可能性を示した。 
・ １ｃ貫通らせん転位が 2 本に分裂していることと、刃状成分を複合することの関係は明らかにで
きなかった 
・ 2 本に分解した転位間の不整合面の方向が、電気的特性に大きく影響することを第一原理計算に
より明らかにした。その結果は、実験的に得られた歪みの方向とリークの関係と一致しており、
配置がらせん転位の歪みと電気的特性に影響していることを示唆している。 
・ 2 本に分解したらせん転位の歪みが配置を決めるのか、配置が歪みの大きさを決めるのかは明ら
かにすることはできなかった。 
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5 まとめ 
 
5-1 本研究の技術的な価値 
本研究の目的は、SiC 結晶欠陥、特に貫通らせん転位がデバイスに及ぼす影響を明らかにすること
であり、貫通らせん転位の微細構造によりデバイスへの影響が異なることを明らかにすることが出来
たが、その過程で SiC の貫通らせん転位が２本の部分転位に分解しているという今まで誰も提唱しな
かった構造を発見した。この発見により、今までわからなかったデバイスへの影響も説明できるなど
SiC の結晶構造研究そのものを大きく進捗させる可能性がある。 
 
以下に本研究により明らかにされた知見の学術的な意味を述べる。 
 
① [1-100]成分を含む貫通らせん転位の存在を初めて明らかにした 
 
   ⇒実験事実として、②の考えをまとめるのに役立った 
 
② SiC の貫通らせん転位は２本の部分転位に分解している 
 
⇒今まで漠然と刃状成分を含むことしかわからなかったが、2 本に分解していることにより、
結晶構造的にバーガーズベクトルを分解し、[1-100] [11-20]等刃状成分を含むことも説明で
きるようになった。 
 
⇒２本に分解されていることは、その部分転位間に不整合面が形成し、大きな電流パスになる
ことをシミュレーションで明らかにした。これは SiC のらせん転位が刃状転位に比べ、デバ
イスに悪影響することも説明できる。 
 
⇒２本に分解することは、転位論的には途中で経由サイトを持つことになり、4H-SiC の構造
的な制約から真上のサイトに戻るピュアらせんの確率は低いと考えられる。加えて OFF 成長
することから、OFF 方向になびくことになり、大部分のらせん転位が刃状成分を含むことも
傾斜していることも必然に近いと考えられる。SiC のピュアらせん転位が観測できない理由
も納得できる。 
 
⇒1cですら2本に分解しているので、今まで観測されなかった2cは存在しない可能性が高い。 
 
今後の期待 
上記の知見を基に、今後、らせん転位のいろいろな性質を説明できると考えられる。 
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5-2 本研究の成果応用とその波及効果 
本研究の成果とその応用についてまとめる 
 
＜成果１＞ 原理的には転位密度をゼロにすることが可能な RAF 法を考案した。OFF 成長の角度
を最適化することによりｃ面 OFF 成長による積層欠陥かららせん転位への再変換を抑
制する技術を確立した。人工的な欠陥を導入することにより安定したｃ面 OFF 成長を
実現できた。RAF 成長を 7 回繰り返すことにより、φ１インチであるが全転位密度  
２０個/ｃｍ2以下、らせん転位密度１.３個/ｃｍ2を達成した。 
成果１の応用 
     上記技術を用いることにより、φ６インチで転位密度３０００個/ｃｍ2の高品質ウエハ
を作製することが出来た。φ６インチという実用的なサイズの高品質ウエハが実現したこ
との世の中へのインパクトは大きく、新聞でも大きく取り上げられた。今後、いままで静
観していたシステム技術者、回路技術者が SiC 開発に加わり、さらに開発が活発化すると
期待している。 
     
＜成果２＞ 結晶欠陥と酸化膜寿命の関係を明らかにした。結晶欠陥により形成された表面の凹凸
が酸化膜寿命に影響することを実験的に確認することが出来た。 
成果２の応用 
     この結果は、現在、トレンチ壁を CDE（Chemical Dry Etching）で平坦化するプロセ
スとして反映されている。今後、CMP による平坦化も検討していく。 
 
＜成果３＞ 貫通らせん転位と Al イオン注入と pn 接合リークの関係を明らかにした。Al イオン
注入量１E20cm-3ではリークしないが、１E21cm-3以上ではリークする。転位と不純物
である Al に働く相互作用（コットレル効果）の考察から、リークしない限界を  
5.8E20cm-3であると推定することが出来た。 
成果３の応用 
この結果は、Al イオン注入の濃度限界としてプロセスに反映することが出来た。 
 
＜成果４＞ SiC 中の貫通らせん転位には、リークしやすい転位と、リークしにくい転位が存在し、
その違いはｃ軸垂直成分（刃状成分）の大きさによるものであることを見出した。また、
貫通らせん転位は２本の部分転位に分解されていることを発見した。分解の考察の結果、
SiCの原子配列の制約からSiCのらせん転位はｃ軸垂直成分を複合しやすいことを推定
した。 
成果４の応用 
     この結果は、エピタキシャル膜形成時の OFF 角もｃ軸垂直成分の複合に影響すること
を示唆しており、OFF 角度が小さいエピタキシャル膜により複合するｃ軸垂直成分を小
さく出来る可能性が出てきた。エピ膜の OFF 角度を制御することにより L 転位を nL 転
位に変換ですることができれば、工業的には非常にインパクトのある成果となる。 
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付  録  
 
１. ６H-SiC の高分解能 TEM 観察 
２. 分解した４H-SiC の貫通らせん転位の平面観察 
３. ＴＥＲＳＯＦＦポテンシャルによるらせん転位の計算 
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1. ６H-SiC の高分解能 TEM 観察 
 
＜６H-SiC はどうか＞ 
６ＨＳｉＣにおける貫通らせん転位の分解の可能性に関して検討する。酢に示すように可能性から言
えば２本位分裂する 1/2ｃあるいは３本に分裂する 1/3ｃが考えられる。４Ｈが２本に分かれている
ことから４Ｈの単位格子のｃ軸は 1.008ｎｍなので 1/2ｃのバーガーズベクトルは 0.504ｎｍとなる 
もしこのバーガーズベクトルがらせん転位の歪み量の許容値であるとすると、６Ｈ-ＳｉＣの場合の
単位格子のｃ軸は 1.512ｎｍであるので３本に分かれている可能性がある。もし２本ならばバーガー
ズベクトルの許容値は 0.75ｎｍとなる。もし 0.75ｎｍが許容値であると、４Ｈの 1/4ｃ+3/4ｃの可能
性も出てくる。 
 
 
２本に分裂していた場合⇒バーガーズベクトル 0.75nm までは許容する 
３本に分裂していた場合⇒バーガーズベクトル 0.5nm まで許容（４H と同じ） 
 
＜６H の TEM 観察結果＞ 
・２本に分裂していた（３個中３個） 
・らせん転位の間をハシゴ状のコントラスト線が観測される（３個中２個） 
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＜６Ｈ-ＳｉＣのウィークビーム法観察＞ 
拡大部は次ページ 
６Ｈ-ＳｉＣも２本に分かれていた 
（３/３で２本に分解） 
バーガーズベクトルとして 0.75nm まで許容することを意味している 
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＜６Ｈ-ＳｉＣのウィークビーム法観察（拡大）＞ 
左写真 （0006）回折—２本に分解されているのがわかる 
 
右写真 (11-20)回折 ハシゴ状のコントラストが確認できる 
    規則性は無い。あえて規則性を考えると、１ハシゴ 
    約７０ｎｍの間隔 
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２. 分解した４H-SiC の貫通らせん転位の平面観察 
 
らせん転位の中心の構造（参考） 
＜解釈が困難のため参考とする＞ 
４H-SiC の（0001）面の高分解能平面 TEM 像 
赤い×が転位芯とすると白色破線のように転位が
観測されている可能性がある。 
間隔は約７ｎｍ～１０ｎｍ 
２本の配置は（１１-２０）配置となる。 
らせん転位の傾き 約 15 度、厚さ役 100nm から計算すると、投射される転位の線分の
長さは 26ｎｍとなり、観測値 24ｎｍと良く一致する。 
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３. ＴＥＲＳＯＦＦポテンシャルによるらせん転位の計算 
 
SiC らせん転位 理論解析 ステップ３ 
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1. 目的と経緯 
SiC は Si にとって替わる将来のデバイス材料として開発研究が進められている。バルクの特性を
向上させるためには欠陥構造の解明とその制御が重要である。欠陥の一つにらせん転位がある。SiC
のらせん転位は以下の性質を持つことが知られている。 (i) b=c/2 らせん転位は 2 つが対になって観
測される。(ii) 転位間の距離は 10nm である。(iii) b=c らせん転位は観測されていない。(i), (ii), (iii) 
が現れる機構を解明することは転位の低減にもつながる重要な課題である。 
第 1 報（2012 年 4 月）では、b=c のらせん転位と b=c/2 のらせん転位の Tersoff ポテンシャルに
よる古典力場解析を行い、1 本の b=c らせん転位の生成エネルギーは 2 本の b=c/2 らせん転位の生成
エネルギーより大きく、(i)と(iii)を説明することができた。しかし、この結果は転位線の長さが 1.9nm 
と短い場合について得られたものであり、より大きな系についての検証が課題として残された。 
第 2 報（2012 年 9 月）では、転位線長が 2.1nm から 8.5nm までの 5 試料について同様の解析を
行い、(i)と(iii)が成り立つことを確認した。ついで、2 本の b=c/2 転位(d=8.5nm) を用意し、転位線
間の距離 d//による生成エネルギーの変化を d//=4.3nm から 12.8nm の範囲で計算した。生成エネルギ
ーは 2 本の b=c/2 転位線間の反発のため d// が短いときには高い値をとるが、d//の増大に伴って、単
調に相互作用の無い場合の値に漸近し、(ii) を再現することはできなかった。 
今回、従来とは全く異なる b=c/2 らせん転位対モデルを採用することによって、 (ii) を再現するこ
とができた。また、新規モデルに対しても(i), (iii) が成り立つことを示すことができた。以下に詳述
するように、(i), (iii) が成り立つ機構は従来の機構とは異なる。以下、第 2 章では結晶構造と境界条
件について述べる。第 3 章で b=c/2 らせん転位の新規モデルについて説明する。第 4 章では計算結果
のまとめを行い、また、第 5 章では結果の検討を行う。 
 
2. 基本格子 
図 1. に SiC の基本格子を示す。左図は六方晶単位格子で 4 個の Si 原子と 4 個の C 原子、計 8 個
の原子を含む。右図は六方晶単位格子を 2 倍することによって得られる直方晶基本格子で 16 個の原
子を含んでいる。本報告では右図に示した直方晶を基本格子として用いる。 
ここで、a ベクトルは(1-1 0 0) 面に、ｂベクトルは(1 1 -2 0) 面上にとってある。表 1. に格子定数の
PHASE による第一原理計算値、Tersoff ポテンシャルによる古典力場計算結果、および実測値を示
す。上段の値は、第一原理計算で得られた値で、いずれの方向も実測値に比べ 1.3%程度過大評価さ
れている。中段の値は、Tersoff ポテンシャルによる古典力場計算で得られたもので、実測値と比べ
0.6∓0.1% 短くなっている。本報告ではこちらの値を用いることにする。 
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図 1． SiC の基本格子 
左：六方晶単位格子、右：直方晶 
基本格子の x、 y、 z 軸方向の長さ a0、b0、c0 の値を表 1. に示す。 
 
表 1．格子定数                         (単位：Å)   
 a0 b0 c0 
第一原理 3.110 (1.30%) 5.387 (1.25%) 10.183 (1.32%) 
Tersoff 3.055 (-0.49%) 5.292 (-0.53%) 9.982 (-0.68%) 
実測値 1,2) 3.07 5.32 10.05 
括弧内の数字は実測値からのズレ  
1. G.L.Harris, in Properties of Silicon Carbide, edited by G. L. Harris, emis data reviews series, No. 13 
(Inspec, 1995).  
2. R.W.G Wyckoff [ Crystal Structures (USA) vol.1 (1963) p. 113 ]. 
また、表 2．に本解析に用いた Si, C 2 元系 Tersoff potential の 14 個のパラメタ、m, γ, λ3, c, d, cos(θ0), 
n, β, λ2, B, R, D, λ1, A を示す。各パラメタは Tersoff potential の中で次のように定義されている。 
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E = 1
2 t
∑ Vtj
j≠i
∑ (1)
Vij = fc (rij)[fR (rij )+ bijfA (rij)] (2)
fc (r) = {
1
1
2
− 1
2
sin(π
2
r −R
D
)
0
: r < R −D
:R −D < r < R+D
: r > R+D
(3)
fR (r) = Aexp(−λ1r) (4)
fA (r) = −Bexp(−λ2r) (5)
bij = (1+ β nζ ijn )
− 1
2n (6)
ζ tj = fc (rik )g(θijk )exp[λ3m (rij − rik )m ] (7)
k≠t, j
∑
g(θ ) = γ ijk (1+ c
2
d2
− c
2
[d2 + (cosθ − cosθ0 )2 ]
) (8)
 
 
式(1) ～式(5）は Tersoff potentialが形式的には 2体のポテンシャル Vijで書けることを示している。
Tersoff potenntial の特徴は式(5)に示される引力 fA(rij ) が bij を通じて(i,j)原子ペアの周りに存在す
る原子 kに依存することである。kの個数が多いと式(7)よりζijは大きくなり、式(6)より bij は小さく
なる。これは一つのボンド(i,j)に着目する限りその強さは kの個数が少ないほど大きい、すなわち、
ボンド(i,j)は１重結合、2重結合、3重結合になるにつれ大きくなることをモデル化している。さらに、
式(8)によって、ボンド(i,j)とボンド( i,k)のなす角θがθ0 の時(i,j)結合が大きくなるように設計されてい
る。また、表 2．に本解析に用いた Si, C 2元系 Tersoff potential の 14個のパラメタ、m, γ, λ3, c, d, 
cos(θ0), n, β, λ2, B, R, D, λ1, Aを示す。各パラメタは Tersoff potential の中で次のように定義されて
いる。 
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表 2  Si,C 2 元系に対する Tersoff potential パラメタ 3) 
i, j, k 原子組に対する 14 個のパラメタをそれぞれ 2 行に分けて表示してある。 
 
i, j k 
m 
β 
γ 
λ2(1/Å) 
λ3 (1/Å) 
B 
c 
R 
d 
D 
cos(θ 0) 
λ1(1/Å) 
n 
A(eV) 
C C C 3.0 
1.5724D-7 
1.0 
2.2119 
0.0 
346.7 
38049 
1.95 
4.3484 
0.15 
-0.57058 
3.4879 
0.72751 
1393.6 
Si Si Si 3.0 
1.11D-6 
1.0 
1.73222 
0.0 
471.18 
100390
2.85 
16.217 
0.15 
-0.59825 
2.4799 
0.78734 
1830.8 
Si Si C 3.0 
0.0 
1.0 
0.0 
0.0 
0.0 
100390
2.36 
16.217 
0.15 
-0.59825 
0.0 
0.0 
0.0 
Si C C 3.0 
1.11D-6 
1.0 
1.97205 
0.0 
395.126
100390
2.36 
16.217 
0.15 
-0.59825 
2.9839 
0.787340 
1597.3111
C Si Si 3.0 
1.5724D-7 
1.0 
1.97205 
0.0 
395.126
38049 
2.36 
4.3484 
0.15 
-0.57058 
2.9839 
0.72751 
1597.3111
C Si C 3.0 
0.0 
1.0 
0.0 
0.0 
0.0 
38049 
1.95 
4.3484 
0.15 
-0.57058 
0.0 
0.0 
0.0 
C C Si 3.0 
0.0 
1.0 
0.0 
0.0 
0.0 
38049 
2.85 
4.3484 
0.15 
-0.57058 
0.0 
0.0 
0.0 
Si C Si 3.0 
0.0 
1.0 
0.0 
0.0 
0.0 
100390
2.85 
16.217 
0.15 
-0.59825 
0.0 
0.0 
0.0 
 
3. Phys Rev B, 39, 5566-5568 (1989) ; errata Phys Rev B, 41, 3248 (1989)   
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３．ｂ=c/2 らせん転位対モデル 
 図 2.(a)に b=c/2 らせん転位の従来モデル、図 2.(b)に今回の構造モデルを示す。実線は b=c の転位
線、点線は b=c/2 の転位線を示す。1 個のらせん転位の解析においても極性の異なる(らせんの向き
が反対の) 転位を結晶内部に付け加えることによって周期性が保たれるようにした系で計算を行う。
やや人工的なモデル作りではあるが、報告 1 に示したように、周期性を取り払った系では表面 DB の
効果が大きく、有用な物理量を精度よく引き出すことが困難になる。したがって、1 個のらせん転位
を扱う場合、計算上では常に 2 個のらせん転位を用意し、また、b=c/2 らせん転位ペアを扱う場合は
4 個のらせん転位を用意する。1 個当たりの生成エネルギーは得られた値を 1/2 にすればよい。 
 
 
 
 
 
 
            
 
 
 
 
図 2．b=c/2 らせん転位対の構造モデル                   
(a)：従来のモデル(報告書 1,2)  (b)：今回のモデル、実線は b=c 転位線、点線は b=c/2 転位線を
示す。 
従来のモデルでは(a) に示したように転位長 d の 2 つの（+c/2,－c/2）転位線を d// だけ離れた位置
に平行に存在させていた。楕円で囲んだ部分を一回りすると c 軸方向に 4H だけ異なる面に移行する。
一方、今回のモデル(b) では互いに d// の距離にある（+c/2, +c/2）転位ペアと逆極性を持つ（－c/2, －
c/2）転位ペアが同じ直線上に乗っている。このため両者を結ぶ線分上では b=c となる。つまり、b=c
転位線の両端から b=c/2 が成長した構造とみることもできる。なお、長方形の縁の a,b 軸は、図 1. お
よび、 表 1．に示した a0, b0 格子ベクトルと同じ向きである。すなわち、図(a), (b) とも点線で示し
た b=c/2 面は (1 1 -2 0) 面にとっている。 
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４．結果 
４．１ (1 1 -2 0) 面のずれエネルギー 
b=c/2転位面では c軸方向に c/2だけのずれが生じる。ズレによる損失エネルギーを a0 x16,b0 (原
子数 256)のスーパーセルで評価した。最初 Tersoff ポテンシャルによる古典計算で緩和したのち
PHASE による第一原理計算で構造緩和を行った。図 3. に Tersoff ポテンシャルによる緩和構造
と PHASE による緩和構造を示す。ほとんど変化はなさそうであるが、両者を重ねて視るとズレ
面での差が認められる。 
 
 
図 3. 最適化後の構造 
 
図4.に Tersoff ポテンシャルで最適化した構造を初期構造として PHASE で構造最適化を行った場
合のエネルギーと残留力の履歴を示す。 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
図 4. PHASE による構造最適化 
赤：エネルギーの履歴、緑：残留力の履歴 
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用いた格子定数は a= 49.765Å (a0 x 16), b= 5.387 , c= 9.982 Å である。表 3. にエネルギー損失を
示す。また、デンソー様より頂いた CASTEP による計算結果も示す。 
 
表 3．古典および第一原理計算によるズレエネルギー 
エネルギー損失  
計 算 法  ΔE 単位長さあたりの損失（ΔE/2/b） 
Tersoff 28.22 eV 26.6 eV/nm 
PHASE 17.63 eV 16.7 eV/nm 
CASTEP 14.79eV 14.0 eV/nm  
 
過去 2回の報告において、b=c らせん転位のエネルギーは 2 個の b=c/2 らせん転位のエネルギーより
大きいため、(i), (iii) が成り立つと結論してきた。しかし、b=c/2 らせん転位は表 2.に示したように
長さに比例するエネルギー損失成分を含むため、転位線が長くなると(i),(iii)は成り立たなくなる。こ
れまで報告してきた転位長は d=8.5nm までであったので、次節では転位長 d が 10nm 以上の領域に
おける振る舞いを調べることにする。 
  
４．２ らせん転位エネルギーの長さ依存 
 図 5. に 1 本のらせん転位エネルギーの転位長依存性を示す。青実線、赤実線は、それぞれ b=c, b=c/2 
らせん転位のエネルギーEb=c、Eb=c/2を示す。また、赤鎖線は b=c/2 らせん転位エネルギーEb=c/2を 2
倍したもの、緑実線はズレ面の損失エネルギーを示している、 
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図 5．長さによるらせん転位のエネルギー変化 
青：b=c, 赤：b=c/2、緑：ずれ面のエネルギー損失 
 
 図 5. より、d=10nm ですでに Eb=c < 2Eb=c/2となり、b=c らせん転位は２つの b=c/２に分裂できな
くなる。また、d>25 nm では Eb=c < Eb=c/2 となり、エネルギー自体が逆転している。(i), (iii) が成り
立つのは d<10nm だけであることがわかる。さらに、2 つの b=c/2 らせん転位のエネルギーは距離 d 
の減少に伴い減少するため、最後には消滅し理想結晶に戻ってしまう。従来の転位モデルだと(ii) は
もちろんのこと、(i),(iii) も説明できないことになる。そこで、次節では図 2.(b)に示した b=c/2 らせ
ん転位モデルについての解析を行うことにするが、本節の最後に図 5.の計算に用いたセルサイズを表
4. に、また、エネルギーのセルサイズに対する収束性の例を図 6.に示す。 
 
1 本のらせん転位線の長さ d に対するセルサイズを aoxn, b0xm と表した場合の n, m とスーパーセ
ル内の原子数を示す。転位線は d=1.9 nm を除いて b 軸,すなわち (1 1 -2 0）軸に平行、また d=1.9 
nm では a 軸、すなわち(1 -1 0 0)に平行である。 
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表 4. 図 5. の計算に用いたセルサイズ 
d(nm) 1.9 2.1 3,2 4.2 6.4 8.5 10 20 30 40 50
nxm 12x6 48x16 48x20 92x30 92x40 140x60 500x200 
原子数 1,152 12,288 24,576 44,160 58,880 13,4400 1600,000 
 
図 6. に d=10nm, 20nm, 30nm, 40nm, 50nm の試料について、セルサイズによる生成エネルギー
の収束性を示す。青線は b=c らせん転位を、赤線は b=c/2 らせん転位を示す。表 4.に定義したセル
サイズの nxm 表記に従うと、赤鎖線は 120x120、赤実線は 160x200 を用いた場合の結果であり、
160x200 でほぼ収束しているといえる。一方、青点線は 200x200、青鎖線は 320x200、青実線は
500x200 を用いた場合の結果で、b=c/2 転位に比べると b=c 転位の収束性は遅く、500x200 でも十分
には収束していない。しかし、d＝40nm での生成エネルギーは d=30nm における生成エネルギーよ
り小さくなることはないため、セルサイズによる誤差は 30 eV 以下と評価される。以下の計算では
500x200 のセルを用いている。 
 
図 6. セルサイズに対するらせん転位エネルギーの収束性 
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４．３ b=c/2 らせん転位ペアのエネルギー 
 図７．に第３章で説明した新規ｂ=c/2 らせん転位対モデルのエネルギー計算結果を示す。図は全
長 d=40 nm におけるらせん転位対の距離 d// によるエネルギーをプロットしてある。セルサイズは
a0 x 500(152.8nm),b0 x 200(105.8nm)で、原子数は 1,600,000 個である。黒線は Tersoff ポテンシャ
ルによる古典計算で d//=3nm に極小が現われている。エネルギーが d//に対して増加しているのはズ
レエネルギーの増加によるものである。表 3.に示したように古典計算は第一原理計算に比べズレエネ
ルギーを過大評価している。そこで、第一原理計算結果を用いた補正を考慮することにした。補正値
としてはデンソー様より提供いただいた CASTEP の結果を用い 12.6 eV/nm だけ下方にシフトさせ
た結果を灰色線で示す。図 6. に灰色矢印で示したように極小点は 5nm となり実測値に近づく方向に
ある。 
     
 
図７．c/2 らせん対間距離 d//によるエネルギー変化 
計算は図２(b)に示した構造において全長 d=40 nm の場合について行った。黒線は Tersoff ポ
テンシャルによる結果、灰色線は CASTEP による第一原理計算結果によるずれエネルギー補正
を行なった値。 
 
図 7.のエネルギーは図 2.(b)に示したように、b=c/2 らせん転位対が 2 組ある場合の生成エネルギーで
ある。したがって、１組の b=c/２ らせん転位対の生成エネルギーは～470 eV となる。生成エネルギ
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ーは大きいが、極小を持つため安定に存在しうると考えられる。これに対し、b＝c 転位は d//=0 に対
応し、d// の成長に伴ってエネルギーが減少するため安定には存在できない。したがって、d//の定量
性に関しては問題が残るが、(i),(ii),(iii) すべてが再現されたことになる。 
 
 
４．４ らせん転位周辺の原子変位 
 図 8. に、セル全体に対する原子変位表示領域を黄色で示す。表示範囲は 120Å x 120Å で 14,250 原
子を含んでいる。転位周辺の Si 原子変位と C 原子変位を、それぞれ図 9 と図 10. に示す。 
 
  
 
 
 
 
 
                    
330Å            d＝400Å            1527.5Å 
 
                               
 
                                762Å 
 
 
 
 
                                     
1058.4Å 
 
図 8.セルサイズと表示領域の関係 
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図 9. Si 原子の変位 
上段：d//=0、x印は b=cらせん転位位置を示す。下段：d//=5nm(50Å) 2 つの x印は b=c/2
らせん転位対の位置を示す。ベクトルの始点は初期位置、終点は緩和後の位置を示す。
(0001)方向から見たすべてのSi原子について表示し、変位量は実際の値を5倍してある。 
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図 10. C 原子の変位 
上段：d//=0、x印は b=cらせん転位位置を示す。下段：d//=5nm(50Å) 2 つの x 印は
b=c/2 らせん転位対の位置を示す。ベクトルの始点は初期位置、終点は緩和後の位置を示
す。(0001)方向から見たすべての C 原子について表示し、変位量は実際の値を 5 倍して
ある。 
Si 原子変位と C 原子変位の全体にわたる振る舞いには大差がないが、変位量は C 原子の方が Si 原
子に比べやや大きい。前報で、転位の周りでは Si-Si ボンドの形成が認められるが、C-C ボンドの
発生数は非常に少ないことを報告した。しかし、これは Si-Si ボンド長が C-C ボンド長に比べ長い
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ためであって、Si が C に比べて動きやすいことを示すものではないことがわかる。 
 
 
             図 11. Si 原子の最適化後の位置 
上段：d//=0、b=c らせん転位、下段：d//=5nm(50Å)  b=c/2 らせん転位対のそれぞれ最
適化後の原子位置を示す。 
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               図 12. C 原子の最適化後の位置 
上段：d//=0、b=c らせん転位、下段：d//=5nm(50Å)  b=c/2 らせん転位対のそれぞれ最
適化後の原子位置を示す。b=c/2 らせん転位対間で空隙が見られる。 
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５．結果の検討 
 図 5. に示した b=c/2 らせん転位の生成エネルギーは長さ d の減少に伴って単調に減少しており、
単独では存在できないことを示している。また、b=c らせん転位も長さ d > 20nm の領域では飽和の
傾向を示しているが、エネルギー極小は存在せず、やがては消滅するものと考えられる。図 13.に模
式的に示したように、極性の異なる２つの転位が結晶内部に存在している場合は両者の距離が減少し
て消滅するし、転位線が結晶の外まで伸びている場合には転位は転位線に沿って結晶の外に追い出さ
れるため理想結晶に戻ってしまう。 
 
 
図 13．らせん転位の消滅プロセスを示す模式図 
黄色多角形は試料の(0001)表面をあらわす。ｘ：らせん転位の位置、符号(＋,－)：らせん転位
の極性、赤実線：b=c 転位線、赤点線：b=c/2 転位線、矢印：転位の運動方向 
らせん転位が生き残れるシナリオは次のように考えられる。応力、その他の外力によってある瞬間に
b=c らせん転位が生成されたとする。転位点はエネルギーが低い方向に運動しようとする。つまり b=c 
から b=0 への原子移動が端点から進行していく。この際、b＝c から b=0 へいきなり変位するのでは
なく、中間の b=c/2 の変位が生じる場合も考えられる。実際、デンソー様よりご提供いただいたデー
タによれば、ずれ面が(1 1 −2 0)の場合 b=c/2 でエネルギーが極小になることが示されており b=c/2
のずれが b=c より起こる確率は高い。この場合においても、図 7．に示したように、最初は b=c/2 領
域が成長する。しかし、d//の増大に伴って生成エネルギーは再び大きくなるため、成長はエネルギー
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極小位置で止まってしまう。こうして、図 14.に模式的に示したように、b=c/2 らせん転位ペアが結
晶内に残されると考えられる。 
 
 
 
図 14．b=c/2 らせん転位ペアの存在を示す模式図 
記号の意味は図 13.と同じ 
 
 
６．残された課題 
  b=c らせん転位は存在せず、b=c/2 らせん転位が二つ対になって存在するという観測事実を説明す
ることができた。しかし、転位間の距離は 5nm となり、実測値 10nm を再現することはできなかっ
た。これは Tersoff ポテンシャルによる古典近似の限界と考えられる。100 万原子規模の第一原理計
算は当面不可能であり、将来に残された課題である。 
 また、～470eVという大きな生成エネルギーを持つb=c/2らせん転位対がいかにして形成されるか、
という問題も残されている。熱的な擾乱だけでこのようなマクロな構造が生成されるとは考えにくい
が、試料にかかっている歪が転位生成の芽になることは十分考えられる。応力下での転位発生機構の
解析は残された重要な課題の一つである。 
 
 
